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内容要旨
核融合実験装置(JT-60等)において、プラズマ閉じ込め特性を向上させるには、プラズマ
対向壁材料の選択や開発が重要である。そのためには、周辺プラズマ中の粒子の輸送過程
を含めた、プラズマと対向壁の境界付近で生じているイオン反射、スパッタリング、電子
放出等のイオン・固体表面相互作用に関する情報が必要である。低エネルギー(slOkeV)で、
のこれらの現象は、通常行われている実験による測定結果とは異なるので、装置内におけ
る各現象をモデル化した計算機シミュレーションを行い、情報を収集する。
シミュレーションの基礎データとして、荷電粒子(イオンと電子)の固体内における弾性衝
突と非弾性衝突(電子励起)に対する断面積の計算を行った。低エネルギーでは、イオンと電
子の弾性衝突が起こり易く、電子に比べイオンの電子励起が起こり難い事がわかった。
計算した衝突断面積と分布関数(散乱角度と励起電子エネルギー)を用いて、イオン衝撃に
よる電子放出(運動放出)のシミュレーションを行った。入射イオンのエネルギーが高く、質
量が軽く、荷電状態が高くなるに従い、電子放出係数は増加し、エネルギ一分布は2-3[eVJ
にピークを示しながら高エネルギー側に広がった。放出角度分布は余弦分布を示した。更
に、実験により観測されている、入射角依存性の逆余政則からのずれや電子放出統計分布
のポアソン分布からのずれを再現した。表面凹凸の大きさと表面仕事関数の変化は、電子
放出の減少や増加と、放出角度分布の余弦分布からのずれを導いた。これらの結果から次
の事がわかった。イオン反射の効果には、イオンが国体から出る時、表面近くで生じる付
加的な電子励起の効果と入射直後の反射により、電子を殆ど励起しない効果があり、それ
ぞれ電子放出の増加と減少を導き、軽いイオンに対して重要である。反跳原子の効果は、
表面付近の衝突カスケードにより生じる付加的な電子励起と反跳原子のスパッタリングで、
それぞれ電子放出の増加と減少を導き、重いイオンに対して重要で、ある 。電子カスケード
増倍過程は、表面近くの電子放出を増加させるが、過剰な増倍は電子放出の減少に繋がる。
プラズマイオン衝撃による、壁材料からのイオン反射とスパッタリングに関して、プラ
ズマと対向壁間の粒子輸送過程を含むシミュレーションを行った。壁材料の組成が変化し
ない場合の計算結果からは、粒子輸送過程において、粒子はイオン化され、回転しながら
移動し、壁表面に再堆積する事がわかった。特に、質量が重く、荷電状態が低く、低エネ
ルギーのイオンは、再堆積し易い。再堆積は、スパッタリングを減少させ、重い材料表面
の損耗を抑制した。壁材料の組成が変化する場合の計算結果からは、衝撃イオンの注入は、
イオン反射と材料原子のスパッタリングの減少と、注入されたイオンの付加的なスパッタ
リングを導く事がわかった。更に、再堆積により、この傾向が強まる。不純物c3+がW表面
を衝撃する場合、プラズマ中の粒子輸送過程を含まなければ、~+束が増加するに従い、電
子温度に依存して、 Cの堆積、損耗から堆積への遷移、浅い損耗が生じたが、粒子輸送過程
を含むと、再堆積のため厚いC層がW表面上に形成され、堆積のみが生じた。燃料のD+と、
不純物c3+と03+がW表面を同時衝撃する場合、プラズマ中の粒子輸送過程を含まなければ、
D+や03+のイオン束に占める割合が増加するに従い、D+やO
が増加し、堆積から損耗への遷移が生じたが、粒子輸送過程を含むと、再堆積のため、表
面損耗は抑制された。
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第1章序論
イオンビームと固体表面の相互作用現象は古くから知られていたが、大きく研究が進ん
だのは 1960年以降の事である。その後、イオンピームは低速イオン散乱分光法(ISS:Ion
Scattering Spectroscopy)、ラザフォード後方散乱分光法(RBS:RutherfordBacksca仕切ngSpec-
troscopy)、弾性反跳粒子検出法(ERD:ElasticRecoil Detection)、2次イオン質量分析法(SIMS:
Secondary Ion Mass S pectroscopy)、中性スバッタ粒子質量分析法(SNMS:SputteredNeutral 
Mass S pectroscopy)、核反応法(NRA:NuclearReaction Analysis)等のプロープとして物質分析
の分野、またイオン加速器を用いたイオン注入、イオンミキシング、イオンピーム付着、
イオンプレーテイング、イオンスバッタ付着、イオン窒化、マグネトロンスパッタ蒸着等
による物質表面の処理・加工、半導体製造等の実用的な分野で利用されている。これらを
支えているのは、イオンビームと固体表面に関する基礎的な物理現象の研究であり、この
基礎的研究を進めるために、実験と共に、最近のコンピュータの進歩により、その威力を
発揮し始めた、モンテカルロ法を代表とする計算機シミュレーションがある。
日本において、イオンビームを含む放射線と固体表面の相互作用研究が盛んになった
きっかけは、原子炉材料の照射損傷の問題であるが、現在実現に向けて計画が進んで、いる
核融合装置においても照射損傷の問題があり、これらに関するより詳細な知識が必要とさ
れている。世界で実験中のJT-6O、JEf、 ASDEX、TEXTOR、TFfR及び現在計画中のITER
等の磁場閉じ込め型大型核融合装置において、プラズマ閉じ込め能力を向上させるために
は、プラズマ対向壁材料の選択、開発が重要である。現状で最もよく使用される炭素系材
料L)は、高熱伝導性、優れた耐熱衝撃性等の利点がある一方、化学スパッタリング、照射
促進昇華、昇華による損耗等の欠点がある。それらを補うため、ベリリウム 2)等の低Z
材、またはタングステン3)等の高Z材の使用が試みられているが、低Z材にはスパッタリン
グによる損耗が大きい等の欠点があり、高Z材にはスパッタリング粒子がプラズマの放射
損失を非常に増大させる等の欠点がある。そこで、最適な壁材料の選択、開発を行うため
には、プラズ、マとプラズ、マ対向壁の境界付近で、生じている水素粒子のリサイクリング、反
射、スパッタリング、電子放出等のプラズマ粒子と固体表面相互作用の十分な理解と詳細
な知識が必要になる。特に電子放出は、周辺プラズ、マの電子温度及び壁表面のシースポテ
ンシャルに影響し、水素粒子のリサイクリング(イオン反射)、壁材料からのスパッタリン
グによる不純物生成と密接に関係する事から重要である4-6)。
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壁を衝撃する粒子(イオン、中性粒子、電子)は幅広く分布したエネルギーと角度でプラ
ズマから放出され、壁表面で生じているシースポテンシャルのため、修正されたエネル
ギーと角度で壁材料に入射する。衝撃後は、反跳原子(イオン、中性粒子)、電子(イオン、
中性粒子、電子)を生成しながら壁材料内を動き、反射粒子として壁材から放出される場
合と内部に留まる場合に分かれる。放出された反跳原子はスパッタリング粒子と呼ばれ
る。放出された全ての粒子は、シースポテンシャルによる電界と閉じこめ磁界の影響を受
けながら、プラズマ中に侵入するか、または壁表面に戻り再入射して、反射、スパッタリ
ング、電子放出を引き起こす。この問、放出粒子、壁内部の滞留粒子により 、シースポテ
ンシャルは常に修正され、壁材の損耗や組成変化が生じる。これらのイオン反射、スパッ
タリング、電子放出は、単一エネルギ一、一定角度、低い粒子束で固体材料を衝撃する、
通常のビーム実験で測定されるものとはかなり異なる。従って、核融合装置内におけるイ
オン反射、スパッタリング、電子放出に関する正確で、詳細な情報を、実験で得る事は困難
なため、適切なモデルを用いた計算機シミュレーションが有効な手段となる。
本研究は、核融合装置内のプラズ、マイオンとプラズマ対向壁の間で生じるイオン ・固体
表面相互作用の中で、このイオン反射、スパッタリング、電子放出に関して検討する。装
置内の状況をモデル化して計算機シミュレーションを行い、これらの諸特性(反射率、ス
パッタリング率、電子放出係数の各種依存性、放出粒子のエネルギ一分布と角度分布、放
出統計分布等)の詳細な情報を得て、イオン・国体表面相互作用を理解する事が、本研究
の目的である。
本論文では、上記の目的のためにモンテカルロ法による計算機シミュレーションを行
い、その結果と検討について述べている。全体の構成は、下記の5章から成り立つ。
第l章では、計算機シミュレーションによりイオン・固体表面相互作用の研究を行う重
要性と目的について、核融合装置内のプラズ、マとプラズ、マ対向壁との関係から述べてい
る。
第2章では、国体内における荷電粒子(イオン、電子)と固体内原子や電子との相互作用
を記述する上で重要な物理量であり、モンテカルロシミュレーションを行うために必要な
データとなる、弾性衝突断面積と非弾性衝突断面積の計算方法とその計算結果を述べてい
る。
第3章では、イオン・固体表面相互作用の中で、プラズマ対向壁の周辺プラズマに大き
な影響を及ぼし、物理的にも関心が大きい、固体タ ーゲットのイオン衝撃による電子放
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出、特に運動放出について、シミュレーション方法とシミュレーション結果について述べ
ている。半経験的モデルとダイレクトモデルの2つのモデルを用いてシミュレーションを
行い、主に電子放出係数、電子放出統計分布、放出電子のエネルギ一分布と角度分布の面
から検討した。
第4章では、物理的にはある程度解明されている、イオン反射とスパッタリングについ
て、入射イオンやターゲット材料も含めて、核融合装置内の状況をモデル化したシミュ
レーション方法とシミュレーション結果について述べている。通常のビーム実験や計算機
シミュレーションで得られる結果と異なり、プラズマとプラズマ対向壁の境界付近に存在
する電界や磁界の効果、プラズ、マイオン束の効果、多種イオンの同時衝撃の効果等、興味
深い結果が得られた。
第5章では、本研究で得られた研究成果についてまとめて述べている。
3 
第2章 固体内での荷電粒子の弾性衝突と非弾性衝突 と全断面積
Oe (E) =与す(2l+1) sin2( Dl)
kW 亡b
(2.3) 
一般に、荷電粒子と固体内原子や固体内の電子との衝突現象が起こる確率を表すのに衝
突断面積という物理量を用いる。衝突断面積は、衝突している系全体の運動エネルギーの
和が変化しない弾性衝突と、入射粒子や原子が励起やイオン化される事を通して運動エネ
ルギーの一部が失われる非弾性衝突がある J
が求められる 。位相のずれめを求める別の方法としては、半古典的なWKB(Wentzel、
Kramers、Brillouin)近似10)による方法がある。
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?? (2.4 ) 2.1 弾性衝突
荷電粒子と固体内原子の弾性衝突は荷電粒子の反射、国体内の荷電粒子の分布、イオン
入射の場合、特に固体内の反跳原子の生成とスパッタリング等の現象を引き起こすため重
要である。
r}，η:各被積分関数が0になる距離
入射粒子の波長が短く 、古典力学が成り立ちやすいような場合、同一粒子ではエネルギー
が大きい場合、同一エネルギーでは質量が大きい場合に有効である 。動径方程式(式(2.1)
を解く場合や位相のず、れん(式(2.4))を求める場合に重要なのは、入射粒子と原子問の相互
作用(散乱)ポテンシヤルV(r)で、ある。固体内において原子は束縛されているので、結晶の
周期構造及び固体内で束縛 されていない電子の効果等を考慮したmuffm-tmポテンシャル
11，12)を用いる。最初に、原子1個(原子番号Zt)の孤立自由原子ポテンシャル吟e(r)13)
吟 ヤ)= {竿一寸ヤ(r')dr'-十山[会p(r作
p (r):原子の全ての殻電子の電荷分布、Ed=13.59[eV]):リドベルグエネルギー
2.1.1 イオンと固体内原子の弾性衝突
イオンと原子の弾性衝突の微分断面積と全断面積の記述に、高エネルギーでは
Rutherfordの理論、数10[keV]以下のエネルギー領域ではLindhardの理論7)等が用いられる
が、フラズマイオンのように10[keV]以下の低エネルギーイオンと原子の弾性衝突の断面
積の計算には量子力学的取り扱いによる部分波展開法8)が最も適切である 。原子から散乱
した入射粒子の散乱波を各部分波に分解し、 l次の部分波の動径波動関数Rz(r)に関する動
径方程式
(2.5) 
(di kl+1){22μ ) ) ー-一一一 + Ik ~-τ附)I}R z(r) = 0 
dr.!. r:' ¥ -n.L. " "" 
k=(2μ:E)1/2:入射粒子の波数ベクトル、 r:入射粒子と原子聞の距離、
J/(r):入射粒子と原子の相互作用ホテンシヤル、E:入射粒子のエネルギ一、
Mp，Mt:衝突する2粒子の質量、 μ=MpMcI(Mp+Mt):還元質量、青:デイラック定数
(2.1) 
を求める 。右辺第3項までは原子の静電ポテンシャル、第4項はSlaterの自由電子交換ポテ
ンシヤル14)である。静電ポテンシヤルと電荷分布p{r}はHartree-Fockの方法15)で、求める。次
に、muffin-tin近似に従い、各格子原子に中心を置き、半径を原子聞の最近接距離の半分
にとるAPW(AugmentedPlane Wave)球の内部でポテンシャルは球対称と仮定する。球外の
束縛されていないわずかな自由電子の、イ オンの散乱への寄与は小さいので、球外の平均
的一定ポテンシャルを零にするように球内のポテンシャルVs(r)を決定する 16，17)。このと
き、静電ポテンシャルと交換ポテンシヤルは別々に求める。他に、muffin-tin近似に良く
似た方法で静電ポテンシャルを数値計算し、フイツテイングしたポテンシャルの解析式が
SalvatとParellada18)により与えられている。イオンと固体内原子の相互作用ポテンシヤ
をNumerov法的により解き、散乱波と入射波の位相のずれめを、解Rz(r)の漸近的な振る舞
いから求める。求められたl次の散乱波の位相のずれめから微分断面積
dOe (E， ß l=I~Y川吋山(州ωlr
d.Q IKI70 
(2.2) 
Pz(coss ):l次のルジ、ヤンドル多項式、。:重心系の散乱角
4 5 
-E一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一ーーーーーー 孟ー孟二二一一一一一一三一一.
ルV(けは、静電ポテンシヤルVs(けとBuckinghamタイフの双極子分極ポテンシヤル乃(r)19) 
(2.6) 
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αp'イオン分極率、 d:カットオフ距離
の和からV(r)二 Vs(r) + V p (r)となる。分極ポテンシャルVp(r)に用いる分極率αpは原子が束縛
102 
カットオフ距離dはOzturket al.'21)と同されている効果を考慮してイオン分極率20)を用い、
-、s. 
、~
← 三:
>-
よく用いられるイオンと原子の相互作用ポテンじようにWigner-Seitz半径とする。他に、
1 00 
ZBL シヤルにZBL(Ziegler-Biersack-Littmark)ホ。テンシヤ jレ22)がある。図2.1に示すように、
遠距離でホテンシャルは原子から距離が短い所で、muffin-tinホテンシヤルに一致するが、
も零とはならないために、小角度散乱で違いが現れる。また、原子番号が大きくなると、
1 0 -2 muffin-tinホ。テンシャルと異なり、結晶性を考慮していないZBLポテンシヤルは増加傾向の
2.0 
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み示す。
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図2.2にH+とCuの微分断面積を示す。静電ホテンシャルは原子核近辺で強いので大角度
1 04 
??
? ?
イオンのしかし、散乱に寄与し、分極ポテンシャルは遠距離での小角度散乱に影響するつ
質量が重いために、遠距離での分極ポテンシャルが小角度散乱を生じ難くさせる効果は小
??
?
??
、1 02 
さく、低エネルギーでその効果は顕著である。一般に、非常に低いエネルギーでは入射粒
s. 
_J 
αコ
よ 100
高次の散乱波はポテンシャル井戸に子の波長が原子のポテンシャル井戸より大きいので、
侵入できず、散乱特性には低次の散乱波が重要になる。高次の散乱波が侵入できるエネル
H+の場合、位相のずれは静ギーでは、波の干渉が生じ微分断面積に振動特性が現れる。
竜ホテンシヤルが斥力であるため負になる。そして、質量が重く、波数が大きいので波長
1 0 -2 
0 
が短くなり 、高次の波がポテンシャル井戸へ侵入しやすいため、かなり低いエネルギーで
2.0 
A ) 
1 . 5 1 .0 0.5 も微分断面積の振動特性が現れる。顕著な特徴は、強い前方散乱を示し、零度付近の小さ
r 
固体内原子のイオン核からの距離rVこ対する(a)muffin-tinポテンシャル
と(b)ZBLポテンシヤル22)の変化。C(実線)、 Al(破線)、
muffin-tinポテンシャルによる{放川 2.3は小角度散乱における各微分断面積の比較を示すコ
前方散乱の傾向が分断面積はZBLホ。テンシャルの場合に比べ、小角度散乱が少ないため、
7 
ー ーーーーーー戸=孟面面孟孟孟孟二二三三二二二二二二二二二=|
r) ~ {-ぷ)3
Cu(点線)。
図2.1
な散乱角度で微分断面積のオーダーカちから6程度急増することである。入射エネルギーが
この零度付近の小角度散乱に対する大
きな微分断面積は、高次(>100次)の波の寄与によるもので全断面積が非常に大きくなる。
Lindhardの微分断面積7)は最も前方散乱の傾向が強く、全弱く、全断面積が小さくなる。
断面積が大きい。図2.4はシミュレーションで用いる平均自由行程l/(Nωae)の散乱ポテン
大きくなるに従い、極端に前方散乱が強調される。
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図2.4固体内で束縛されたCu原子とH+の弾性衝突の微分断面積。図2.2
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エネルギー1[keV]のH+とCu原子の弾性衝突の微分断面積の比較。
実線と破線は、それぞれmuffin-tinポテンシャルとZBLポテンシャ
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図2.5ル~~)を用いて計算。 点、線はLindhardの理論7) に よる解析式。
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シヤルによる違いを示すjNωは国体の原子密度である。エネルギーが高くなるに従い、
平均自由行程は長くなる ~ muffin-tinホテンシヤルのWigner-Seitz半径として、原子の最近
倭距離の半分23)を取っているので、低エネルギーで平均自由行程はそれに近づく 。ZBLポ
テンシャルの場合、ポテンシャルの無限遠までの広がりにより、小角度の微分断面積を過
大評価しているため、それよりかなり短くなる 。全断面積のターゲツト原子番号依存性
は、固体の結品性を特徴づけるWigner-Seitz半径に関連し、原子番号に対して周期性を示
している(図2勾。原子番号に対する大角度散乱における微分断面積の振る舞いは単調にな
るので、この依存性は零度付近の小角度散乱に対する微分断面積の振る舞いが現れた結果
である。一般的な特徴として、エネルギーが高くなるに従い全断面積は小きくなるが、原
子番号が大きくなるに従い大きくなる。
2.1.2 電子と固体内原子の弾性衝突
電子と原子の弾性衝突の断面積には、高エネルギーでよく用いられるscreenedRutherford 
断面積
dOe (E， 8)_ Zh4 
d.Q m~v4(1-cos θ +2as ) 
α向s_引 drzl刈1
4引仰¥0.885α 3伊抑7η'leVI 
αB:ボーア半径、 ν:入射粒子の速度
ae (E) = 2zzfe4 
2as(l +αsYntv 
(2.7) 
(2.8) 
がある 。しかし、低エネルギーでは、断面積の大きさを過大評価し、小さな散乱角度で発
散するという欠点があるため、イオンの場合と同様に、部分波展開法により電子の散乱波
の位相のずれんから断面積を計算する方法が最も適切である 。位相のず、れ命、 微分断面
積、全断面積を計算する手順は2.1.1と同じであるが、異なるのは式(2.1)、または式(2.4)
に用いる電子と国体内原子の相互作用ホテンシヤルV(r)で、あるコ静電ポテンシヤルVs(けに
はmuffin-tlnポテンシャル、またはSalvatとP訂 ellada1B)により解析式で与えられたポテン
シヤ jレを用いるが、電子に対しては引力として働くため符号が負になる。分極ポテンシヤ
ルには式(2.6)のポテンシヤルを使用する。散乱電子と原子に束縛されている電子とが識別
10 
出来ないことから生じる交換効果としてMittleman-W atson交換ホテンシャルVex(け24)
叫(叶4K272)4231ト (2.9) 
p = [3Jr2ρ(r)]問、p(r):静電ホ。テンシヤルVs(r)に対応する電荷分布、 KL=;K2+P2il/2
を加える。従って相互作用ポテンシヤルはV(r)=-Vs(r)+Vp(r)+Vα(r)となる 、図2.6は、 Cu
の場合について、静電ポテンシヤル-Vs(r)、分極ポテンシヤル乃(け、交換ホ テンシヤル
Vex(r)の原子核からの距離に対する変化を示すυ 原子核から近距離のポテンシヤ jレ(特に静
電ポテンシャル)は大角度散乱に寄与し、分極ポテンシヤルは小角度散乱において主に寄
与する。高いエネルギーでは静電ポテンシャルの、低いエネルギーでは分極ポテンシヤル
と交換ポテンシヤルの寄与が大きい。シミュレーションには、ここで述べた方法で求めた
断面積を用いる場合と、この断面積と合うようにscreenedRutherford断面積(式(2.7)、(2.8))
の遮蔽パラメータを調整した式25)を用いる場合がある。後者の断面積は、低エネルギー
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固体内原子のイオン絞からの距離r~こ対する束縛されたCu原子の静
電ポテンシャル-Vs(r)、分短ポテンシャルVp(r)と交換ポテンシヤル
Vex(けの変化。Vex(r)は電子のエネルギーと共に変化する:(a)O.l[eV]、
(b)l[eV]、(c)10[eV]、(d)100[eV]、(e)l[keV]。
11 
Ruther-図2.8は、図2.4と同様にシミュレーションで用いる平均自由行程を示す。screenedで全断面積を過小評価するが、散乱特性はよく似た傾向を示す。遮蔽パラメータを
由行程と、 2.2.2に述べる全ての非弾性衝突による全断面積かford断面積:!5)を用いた平均τ(E)=0.9+exp( -E/Eτ)のように表現し、 Eτを調整する。
ら求めた平均自由行程も示してある。mufjn-tinホ。テンシヤルによる平均自由行程は、大
角度散乱を過大評価するため、全断面積が大きくなり 、screenedRutherford断面積を用いた
高エネルギーでは両者は一
Mg、Al、Mo、wと大きくなるに従い、大角度散乱が
なるため、全断面積が大きくなり 、平均自由行程が短くなる。図2.9と図2.10は、微分断
じやすく
平均自由行程よりも短い。特に低エネルギーでずれが顕著で、
致する。原子番号がBe、
一一一- E = 1000 eV 
---E=100eV 
----E = 10 eV 
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Free-atom scattering I E=0.1 eV 
1ひ13
e-→ Cu 10-14 
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面積と全断面積の原子番号依存性をそれぞれ示す。 muffm-tmポテンシヤルと自由原子ホ10-16 
テンシヤルを用いた微分断面積は、原子番号が大きくなるに従い、原子の電子殻構造が複
雑になるため、極大と極小の数が増え、振動的振る舞いが顕著になる(図2.9)。自由原子ホ
ポテンシヤルが遠くまで存在し、零度付近の小角度散乱
変化を示すだけである(図2.9)0電子の場合も、固体の結品性のため、全断面積は原子番号
に対して周期的変化を示す(図2.10)0低エネルギーになるに従い、交換と分極効果の大き
な寄与のため、全断面積は急増する。muffin-tinポテンシヤルと自由原子ポテンシヤルを
テンシャルを用いた場合の方が、
が生じやすいため、微分断面積が急増している。一方、screenedRutherford断面積は単調な
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自由原子ポテンシャルを
用いた全断面積の方が大き い。また、結晶性を考慮していない自由原子ポテンシャルを用
いた場合にも原子番号依存性が現れる事から、原子番号依存性は原子の電子殻構造にも影
号が大き くなるに従い、断面積が増加する という一般的な傾向を示している。
響されている o screened Rutherford断面積は周期的な原子番号依存性は示さないが、原子番
用いた場合を比較すると、小角度での大きな微分断面積のため、
国体内で束縛されたCu原子と電子の弾性衝突の微分断面積。長い破線は
Ichimura26)が自由Cu原子に対してThomaトFermj-Diracポテンシャルを用しミ
て計算したE=l[keV]の微分断面積とCzyzewskjet al. 17)が自由Cu原子に対
してHartree-Fodくポテンシヤルを用いて計算したE=100[eV]の微分断面積。
図2.7
図2.7は電子とCuの微分断面積を示す17，26)。静電ポテンシャル、交換ポテンシャル、分
極ポテンシャルは電子に対して全て引力であるため、非常に高次でない限り位相のずれは
正になる。交換と分極の効果は低エネルギーで顕著になり 、微分断面積が大きくなる。極
端に低いエネルギーでは、散乱波がポテンシャル井戸に侵入し難いため、零次のルジャン
ドル多項式の性質より 、散乱特性は等方散乱になるョ高エネルギーになるに従い、零次以
上の高次の散乱波がポテンシャル井戸に侵入し始め、それらが干渉するため振動特性が顕
著になる。低次(s5次)の波の干渉の結果が極大と極ノトとして現れ、束縛効果や分極と交換
効果の有無により、極大と極小が小さな散乱角度、または大きな散乱角度の方へ移動す
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この極大と極小は消え、前方散乱の傾向が強くなる。
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る。更に、高エネルギーになると、
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電子の固体内における弾性衝突と全非弾性衝突に対する平均自由行程。エ不ル図2.8
ギーはフエルミエネルギーを基準にする。実線はscreenedRutherford断面積25)、
破線はmuffin-tinホ。テンシヤルで、計算した断面積から求めた弾性衝突の平均自由、 一ー.---
行程。点線は伝導電子の個別励起と集団励起、内殻電子の励起を含む全非弾性
衝突の平均自由行程。(a)Be、(b)Mg、(のAl、 (d)Mo、(e)Wo
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muffin-tinホ。テンシ電子と固体原子の弾性衝突の全断面積の原子番号依存性。図2.10
180 120 60 
1 0 -2 1 。
自由原子ポテンシヤ jレ(.:lO[keV]、口:100[eV])、ム:1[keV]、ヤル(O:10[keV]、deg. 。
破線:l[keV]、screened Rutherford断面積(実線:10[keV]、.:100[eV])、A:1[keV]、
点線:lOO[eV])。電子のエネル電子と固体内原子の弾性衝突の微分断面積の原子番号依存性コ図2.9
それぞれmuffin-tinポテンシャルと自由原子ポ
テンシャルを用いて計算した断面積。点、線はscreenedRutherford断面積。
実線と破線は、ギーは100[e V]。
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2.2 非弾性衝突
ィ苛電粒子の固体内の非弾性衝突は、荷電粒子の運動により標的原子の電子雲が誘電的に
振動を刺激される現象で、荷電粒子、標的原子の一方または両方の電離、励起、そして両
若l削の電荷移動を含む。荷電粒子がこの衝突過程で損失するエネルギーは、荷電粒子によ
る ~f励起、それにより誘導される電子カスケード増倍過程と結びつくため重要である 。
2.2.1 イオンの国体内の非弾性衝突
イオンの固体内の非弾性衝突の計算に、低エネルギー領域では半古典的なLindhardの理
論27)がよく用いられる。これは、百lOmas-Fem討模型に基づき、金属中の電子を、正の原子
核のクーロンポテンシャルの下に束縛され、正電荷のパックグラウンドの中を気体のよう
に自由に動き回る電子ガスとみなすものである(自由電子ガスモデル28))0荷電粒子の質量
が卜分大きく、 1回の衝突で、のエネルギー損失が小さいとき、 この電荷のために電子ガス
は分極を生じる ι しかし、分極の遅れのため、荷電粒子前後での分極に差異が生じ、荷電
粒子は進行方向と逆向きの電界を受け、エネルギー損失を生じる。このとき、荷電粒子は
電子ガスの密度の揺らぎを引き起こすだけで、電子ガスには縦方向の分極が生じ、 これに
より誘導された誘導電荷に対する、電子ガスの応答を示す巨視的な物理量が電子ガスの誘
電率である。Lindh紅dが与えた電子ガスの誘電率の解析式εj_(k，ω)29)を用いて、伝導電子の
個別電子励起と集団(プラズモン)励起を記述する 。国体内において伝導電子は、 電子ガス
の電子密度noの、縮退した自由電子ガスを構成している。自由電子ガスを特徴づけるパラ
メータとして、 電子1個当たりが占める球の半径を、 ボーア半径αBを基準に測った値rs=
[{3/(4πno)}1/3]/句を用いる 。 自由電子ガス中を質量Mp、エネルギ-E、速度V、波数
ベクトルkで動いている荷電粒子のエネルギー損失に対して、 RP A(Random Phase Approxi-
mation)に基づいた、 Lindhardの誘電理論による非弾性阻止能(荷電粒子が単位長さ当たり進
む間に平均的に損失するエネルギ一一{dE/dx))は、高速度領域では実験の測定値と良く 一致
するが、低速度領域では測定値より小さくなる。これはRPAの誘電理論が、 ガスの相関と
交換の相互作用を無視したためで、rsく1の電子相関が弱い結合の場合にのみ有効で、強く
結合した電子ガス1.5くrs<6の金属や半導体に対しては問題がある。そこで、 νgνF(電子ガス
のフエルミ速度)の低速度領域での、荷電粒子(イオン)と伝導電子の非弾性衝突の断面積を
求めるために Wangと陥30)やW釦 gとH031)による、縮退電子ガスの相関と交換の相互作
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用を含むLFC(LocalField Correction)誘電関数
eLFC (k，ω) = 1-PL (k，ω)/{ 1 +G (k)PL (k，ω) } (2.10) 
を用いる。νF伊kF)/meはフェルミ速度、 kF(3π'2no)1/3はフエ Jレミ波数ベクトル、 PL(k，ω)は
Lindhardの分極率27)である。G(k)はUtsumiとIchimaru32)による 、電子の相関と交換相互作
用を含むLFC関数で、 G(k)=OのときRPA誘電関数εj_(k，ω)になる。エネルギ-Eの荷電粒子
が固体内を進むとき、単位距離当たり、単位エネルギー当たりに、伝導電子の励起のため
にエネルギ-t1Eie(二方ω)を失う微分断面積は、式(2.10)を用いて、
(2.11) 
dOie (E， L1E ie) _ 2zh2 r∞Trnl _ 1 1 dk 
d(L1Eie) n1i2v 2no Jo~~~ εLFC (k， Ú)) ~ k 
で計算できる。固体中を運動しているイオンの荷電状態は、固体侵入後の電術交換により
侵入前の初期荷電状態から変化し、 ついには平衡に達する。固体内でのイオンの荷電状態
として、WangとMa33)に従い、 荷電粒子の平衡状態における実効電荷Zeffを使用する。ず
(2.11)をエネルギーに関して積分すると、
叫)=r (叫必ie).叫}/d(t1Eie) (2.12) 
イオンの伝導電子励起に対する非弾性衝突の全断面積山(E)が計算できる。この積分を行
うとき、式(2.11)のkに関する積分の上限は、 イオンから伝導電子に移動可能なエネルギー
Emax34)(フェルミエネルギ-EFを含む)
Emax = {方 2ベ2m e)X{ 2k+kF(Mp/me-1)}~Mp川バ)f (2.13) 
で制限される。一方、式(2.11)に荷電粒子が失うエネルギーt1Eie(=方ω)を掛けて、 エ不ル
ギ-Eに関して積分すれば、荷電粒子の非弾性阻止能ベdE/dx)が計算で、きる。実効電荷Zeff
を用いて計算した阻止能は、半経験的なZBL(Zie gler-B iersack-Li ttmar k)阻止能35)と良く 一
致する。式(2.11)と(2.12)から、荷電粒子による伝導電子の個別励起と集団励起に対する、
非弾性衝突の微分断面積と全断面積がそれぞれ計算できるが、 プラズマ中のイオンのエネ
ルギーは10[keVl以下で、集団励起が生じ るエネルギ一 (例えば、 H+のAl衝撃では40
[keVJ36))よりかな り小さいので、個別励起についてのみ計算する。また、荷電粒子による
19 
原子のイオン化衝突からの、内殻電子の励起に対する非弾性衝突の断面積もGryzinskiの二
体衝突理論37)から計算できるが、この衝突もイオン化が生じる関エネルギーが非常に高
く、100[keV]以下で断面積は急減する 38)のでフラズ、マ中のイオンに対しては無視できる。
図2.11は、核融合装置内のプラズ、マ対向壁材料(PFM:PlasmaFacing Material)として最近注
されている Beを、 H+、Be+、c+、Ne+が衝撃したときの非弾性衝突に対する平均自由行
??
107 
H+，BeO，B t，C+，Ne+→Be 
106 
? ?
1()5 
21伊
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図2.11 H+、Be+、Beo、c+、Ne+とBeの非弾性衝突に対する平均自由行程。
エネルギーはフェルミエネルギーを基準にする。
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程(全断面積)lI(noσu)を示す。Be内で、イオンとの弾性衝突によ り生成される、反跳原子Beo
に対する平均自由行程も示す。計算に含まれる非弾性衝突の種類は、伝導電子の個別励起
だけであるが、 H+がAlを衝撃した場合について、この方法で計算した平均自由行程は高
いエネルギー(>10[keV])で、Smidtset al. 39)が計算した平均自由行程にスムーズに繋がったう
計算したエネルギ一範囲で、は、弾性衝突の自由行程1
ベNY)は、エネルギーが低くなるに
従い減少するが、約2.03[λ]でほぼ一定であり 、非弾性衝突の平均自由行程が非常に長い(
全断面積が非常に小さい)ので、 Be内のイオンによる電子励起(イオンのエネルギー損失)
の生じる確率は、弾性衝突が生じる確率よりかなり小さい。非弾性衝突の平均自由行程
は、高エネルギーになる(イオンの速度が速くなる)に従い、イオンから電子に移動可能な
運動量、エネルギーの増加により、全断面積が増加するために短くなり、イオンによる電
子励起の確率が増加する(全断面積が大きくなる)0H+の場合、エネルギーが100[keV]付近
で平均自由行程は最小(確率が最大)になり、それ以上のエネルギーでは再び増加(確率が減
少)し始める。イオンの質量がH+、Be+、c+、Ne+と増加するに従い、イオンの速度が遅く
なるため、非弾性衝突の全断面積は小さく(平均自由行程は長く )なり 、電子励起の確率は
減少する 。また、 Be+とBeOを比較すると、荷電状態(実効電荷Zeff)がイオンの方が大きい
ので、全断面積は大きく (平均自由行程は短く)なり、電子励起の確率は増加する。図2.12
は、同じイオンとターゲツトの組み合わせに対する非弾性阻止能ー{dE/dx)である。実効電
荷Zeffは、衝突前の初期荷電状態+1の H+~こは 1、初期荷電状態 +2の Be2+ には1. 81 、 c2+ には
2.20、Ne2+には2.39を用いた。半経験的なZBL阻止能35)も示す。図中に示したZBL阻止能
は、実験データへのフイツテイングによって求められたものであり、有効な最低エネル
ギーは10[keV]で、それ以下のエネルギーではイオンの速度に比例すると仮定して外挿に
より求められている。更に、軽い材料(Be、B、c)に対する H+のZBL阻止能は、速度の平
方根に比例すると仮定している 。式(2.11)から計算した結果は、ほぼ一致しているが、
lOO[ eV]以下のエネルギーでは、強く結合した電子ガスの相関と交換の相互作用のため、
これからずれる。この傾向は、 Valdeset al. 40)により計算された阻止能やlocalな非弾性阻止
能のOenとRobinsonのモデルによる計算41)にも見られる。図2.13はH+がAuを衝撃したとき
の、非弾性衝突と弾性衝突に対する平均自由行程を示すοBeの場合と同様の傾向を示す
が、 Auの方が自由電子密度が大きいため、全断面積は大きく(平均自由行程は短く)なり、
電子励起が生じやすい。しかし、弾性衝突の平均自由行程は約2.57[入!と短く、やはり弾
性衝突の方が起こりやすい。
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HヘBe2+、C2+、Ne2+とBeの非弾性阻止能。エネルギーはフェルミエネルギ
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図2.13 H+とAuの弾性衝突と非弾性衝突に対する平均自由行程。エネルギーはフ
エルミエネルギーを基準にする。ん:弾性衝突、 λιイ云導電子の個別励起O
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図2.14と図2.15(a)、2.15(b)は、初期街電状態がq=O、1、2のArq+がAuを衝撃したときの、
非弾性衝突に対する平均自由行程と非弾性阻止能を、それぞれ示す。反跳原子Auq+(q=O、
1、2)に対する平均自由行程も同時に示す(図2.14)0イオンの荷電状態への依存性が明らか
に現れ、全断面積は荷電状態q(Zeft)の二乗に比例しているので、荷電状態が大きく、質量
が軽い程、平均自由行程が短くなり、電子励起(イオンのエネルギー損失)が起こりやすく
なる。非弾性問止能は、ほぼZBL阻止能35)と一致している(図2.1S(a)、2.15(b))。同様の傾
向が、初期荷電状態q=4、5、6のNq+がAuを衝撃したときの、平均自由行程(図2. 164 ~-4 7) ) 
と非弾性阻止能(図2.17)にも見られる。反跳原子AuOに対する平均自由行程と、 2.2.2で、述
べる励起された電子の全非弾性衝突に対する平均自由行程も同時に示す(図2.16)0 Nq+が
Arq+やAuq+よりも軽く、イオン速度が速く、荷電状態が大きいために、平均自由行程は短
しECE
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Art+、 Auq+(q=O、1、2)とAuの非弾性衝突に対する平均自由行程と弾性衝
突に対する自由行程。エネルギーはフェルミエネルギーを基準にする。
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ZBL阻止能。
図2.15
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図2.16 Nq+(q=4、5、6)、AuO、電子とAuの非弾性衝突に対する平均自由行程。
エ不ルギーはフェルミエネルギーを基準にする。電子の平均自由行程
は、ptical-datamodel"42-46)を用いて計算。点、線はSeahとOench47)により
実験から導かれた電子の全非弾性衝突に対する半経験的平均自由行程。
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2.2.2 電子の固体内の非弾性衝突
電fの固体内での非弾性衝突の場合、低エネルギー領域で取り扱う衝突断面積は、伝導
電子の個別励起と集団励起、イオン化による内殻電子の励起の3種類である 。伝導電子の
個別励起は、 TungとRitchie48)の方法に従いLindhardの誘電関数ε'L(k，ω)=l-PL(k，ω)で計算す
る「無次元変委文z=kl(2kF)、x=方ω，/EF=t1 Ei elEFで、変数変換したE[(Z，X)により 、エネルギ-
E+EFを持つ電子が個別励起に対して、エネルギ-t1Eieを損失する微分断面積
das (E +EF， t1Eie)_das (E+EF:加)ー 」 -1LfIm「 -Ll金
ねん) d(伽) -M310 E+EFi--ψ，x);z (2.14) 
Z::t=い12)[(x+ 1)1/2:t山二方ωのとき
と全断面積
Jt1EiP (.， Ei¥. 4 ， .-'"'". (E -t1Eieド1x {竺主!t-Ei' + ~ ln 2.7+ Ir--Llt，ie I i 
¥ E i ¥ E J J ~ ¥ E i I _J 
ai:i殻軌道電子に対するイオン化断面積、 n(i殻軌道竜f数、
Ei:i殻軌道のイオン化エネルギー
と全断面積
L1 1 Ei {E-Ei ¥3/21 フ(， Ei\ ， J 依\1I~c， 
q伍)=niπe4ナ-卜_;:) ~ 1 +引1-j!?jh27+住-1) 1I H 2 E ¥E + E il ¥ J ¥ 2E J L 出 J J) 
(2.17) 
(2.18) 
を計算する。これらの全断面積を用いて、国体内での電子の全非弾性衝突に対する平均自
由行程は
内殻数
仙沼)=nO as(E) +1叫 (E)+ 2 NatGi(E) (2.19) 
のように求められる。
as (E + E F)= 1 _ EF I 叶凶一一_1 _~ dz 
TC aJ31l0 E+EF I I Lε:dz，x) (2.15) その他、最近よく用いられている電子、陽電子やH+の非弾性衝突の断面積の方法とし
を計算する 。エネルギ-E+EFを持つ電子に対するエネルギー損失と励起電子のエネル
ギーの上限はEである。
集団励起は、プラス、マ共鳴線付近で、のDrude型近似誘電関数48)を用いる。ダンピング効
果を含むこの関数の虚部は
刊一一」= 同ε'L (z，x)J {x 2-xん)y_yjx2 (2.16) 
である o Xp(z)=xp+3.54z2+4.8z4はプラズマ分散関係を表すο χp=克ω'plEFは無次元変数、
句={( 4TCnoe'2)/me} 1/2はプラズマ周波数、 方ゅは実験の測定値、ゅ=方Yp/EFはダンピング定数で
ある 。微分断面積dap(E+EF， t1Eie)/d( t1Eie)は式(2.14)、全断面積Gp(E+EF)は式(2.15)のよ
うに計算する。
イオン化による内殻電子の励起については、 Gryzinskiの解析式37)を用いて、原子の各殻
軌道それぞれに対して微分断面積
向(山iE)=Me4- L 副_E__i3/2(1ーさEJhEaz)
d(t1Eie) ι いEie)3E I.E+EiJ γ Ei J 
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て、光学的な誘電関数ε0(0，ω)を用いて計算する方法42-46)がある コこの方法は、各励起過
程に関して分類せず、固体中の誘電応答関数の記述に"optical-data model"を用いる。誘電
関数ε'L(k，ω)に関する測定値は、殆と守がk=Oの光学限界付近の値なので、光学データ ε0(0，ω)
をk>Oへ拡張した誘電関数ε'L(k，ω)を用いて、微分断面積と全断面積を計算する円散乱電子
と励起電子の識別が出来ない事から、交換補正を考慮する。幾つかの方法があるが、イオ
ン衝撃による電子放出で重要である、100[e VJ以下の電子のエネルギ一範囲では、ター
ゲット材料に依存して適当でない場合がある。これらの平均自由行程とよくよじI絞されるの
が、 SeahとDench47)による半経験的な実験式
| 入んm(ぽ同剛Eめ則)江[凶拘= 1ω0α[凶nml加川mono向 C叫rd]「2ι+什0.4刊1バ山似(いα札[凶nm/加mo卿nol即勾叩CrJ川E'、，eVνりげJアYド門y!21υ山叶/β1 LE[eV] I ...，.'.L \- L'~"""~"~'-.I-' _ - _ 01 j 
α[nm/monolaverl = ( _:4_ . 10刈/3 、 A:原子の質量、 p: 1P1体の密度[kg/m3 ~ 、
j ~ ¥pN atNA J 
NA:アボガドロ数
である。電子の減衰長の測定値から導かれている。
(2.20 ) 
図2.18は電子とBeの各非弾性衝突と全非弾性衝突に対する平均臼由行杭を示す 。伝導電
子の個別励起と集団(フラズモン)励起と、内殻電子(1s)の励起を合むιSe山とDench47)の半
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凶2.18 電子とBeの各衝突に対する平均自由行程。エネルギーはフエルミエネルギー
を基準にする o (1)弾性衝突25)、(2)伝導電子の個別励起、 (3)伝導電子の集団
励起、 (4)K殻(ls軌道)電子の励起、 (5)全非弾性衝突((2)+(3)+(4))。点線はSeah
とDench47)により実験から導かれた電子に対する半経験的平均自由行程コ。
はAkkennanとChernov49)が計算した全非弾性衝突に対する平均自由行程コ
経験的な平均自由行程と弾性衝突に対するscreened Rutherford断面積25)から求められる平
均白由行程も示す。全非弾性衝突に対する平均自由行程はAkkermanとChernov49)の計算結
果と良く 一致しているこ'集団(ブラズモン)励起と内殻電子(ls)の励起の平均自由行程は、
それぞれブラズモンエネルギ~hじゅ(=14.08[eV])と イオン化(ls)エネルギ~Ei(=111 [eV])に近
づくに従い非常に長くなり 、電子励起(電子のエネルギー損失)が生じ難くなる。従って、
全非弾性衝突に対する平均自由行程は、伝導電子の非弾性衝突からの寄与が大きい 4ぅ図
2.11のイオンの場合と比較して、電子とイオンの質量差から、電子は同じ電子に運動量、
エネルギーを移しやすいために、次のような特徴が見られる。電子の場合、低エネルギー
で、弾性衝突の平均自由行程と長さが同程度であり 、非弾性衝突がイオンの場合よりも起
こりやすいという事と、平均自由行程の極小がイオンの場合よりも、かなり低エネルギー
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側で見られる事である。極小が生じる原閃は、低エネルギー側では、低い速度の電子は
由電子ガス内の電子を励起する能力が足りず、高エネルギー側では高い速度の電 fが十分
相互作用を起こすことが出来ないためである。また、自由電子ガスモデルに基づいて計算
しているので、rs(二 1.89(Be)、2.65(Mg)、2.07(Al)、1.53(Mo)、1.55(W))が大きくなり、自由
電子ガス密度が小さくなると、低エネルギーでは、電子と相互作用を生じやすいため、梅
小は低エネルギー側にシフトすると共に、平均自由行程は全体的に短くなる(図2.8)(Be 
の場合、内殻電子の励起はls軌道だ、けで、あるが、原子番号が大きくなる程励起される内殻
軌道の電子は増加する(図2.19(Au:4d、4f、5s、5p))。図2.16の"optical-{jatamodcl"4~-4 6) を用
いて計算した電子の平均自由行程は、図2.19の全非弾性衝突に対する平均自由行程(図に
は示していない)よ りも長く 、極小が高エネルギー側にシフトしている。
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E -EF (eV) 
電子とAuの各衝突に対する平均自由行程。エネルギーはフェルミエ不ルギー
を基準にする。λe(弾性衝突(muffin-tin)、入se.イ云導電子の個別励起、 入pl:伝導電
子の集団励起、 λ4d:4d軌道電子の励起、 λ4[:4餅L道電子の励起、λ5s:5s軌道電子
の励起、 λ5p:5p軌道電子の励起。
図2.19
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第3章 イオン衝撃による固体からの電子放出
イオン衝撃による固体からの電子放出は、荷電粒子の持つポテンシヤルエネルギーによ
るホテンシャル放出(PE)と運動エネルギーによる運動放出(KE)に大別され、ポテンシヤル
政出は運動放出の閥エネルギ-以下の低エネルギー領域で支配的であり、運動放出は荷電
粒子エネルギー(速度)が大きくなるに従い支配的になる 38，50，51)。電子放出は放電、イオン
検出や物質の表面分析に用いられる一方、核融合装置内のプラズマ壁相互作用に大きな役
割を果たしている。プラス、マからの粒子の衝撃により 、壁から放出される電子は低いエネ
ルギーを持ち、これらの電子は壁表面で形成されるシースポテンシヤルを減少させる4)。
このため壁を衝撃するイオンの加速が抑制され、壁からのスパッタリング等による壁材料
原子の放出が減少する 5)。従って、プラズマ中への不純物混入が抑制され、壁材料の損耗
が低減できる 6)仁.壁からの電子放出を詳細に理解するには、実験のみでは不十分で、、この
現象をモデル化した計算機シミュレ-ションを行う事によって、その物理機構の解明とデ
ータの生産が必要である。ここでは運動放出(阻 )のみについて取り扱う 。
3.1 シミュレーショ ン方法
3.1.1 イオンと反跳原子の固体内の軌道追跡
入射イオンと 、同体原子とその弾性衝突から生成された反跳原子の、固体内の軌道の追
跡法には二体衝突近似(BCA:Binary Collision Approximation)に基づく TRIM.SPコード52)と同
じアルゴリズムを用いる方法と、微視的な取り扱いによるダイレクトモデルを用いる方法
がある lコ国体材料はアモルファスを仮定し、三次元空間で追跡する。
イオンは相互作用ポテンシヤルを通して原子と弾性衝突を起こす。相互作用ポテンシヤ
ルにはZBLポテンシヤ jレ22)を用いる 。自由行程L=NLl/3に沿って直線的に進み、その問、
固体内の電子との相互作用により連続的に運動エネルギーを失う 。oとPmax=rl/2NLl/3の
問で、一様乱数により決定された衝突径数pで次の原子と弾性衝突を起こす。衝突径数P
は、 TRIM.SPで用いられている解析的散乱公式'Magic'を通して、衝突原子の重心系散乱
角。と反跳原子の反跳角に関係づけられる 53)。低エネルギーにおいては、近接原子との強
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い弾性衝突だけで、なく 、同時に起こる遠隔原子との弱い弾性衝突による、自由行程の減少
を考慮、し、衝突径委文pと散乱角。からL=N:t
1/3-Ptan(的)とする53，54)，重心系散乱角。を求め
る別の方法は、 2.1.1の部分波展開法で求めた微分断面積と一様乱数Rを用いる方法であ
るつ
(3.1 ) 
衝突粒子が弾性衝突で失うエネルギーT={(4MpM[)/(Mp+M[)2}Esin2eが、固体原fに移動
し、このエネルギーが原子の変位エネルギ-EdJよL上(T注Ed)のとき 、この原子は運動エネル
ギー(T-E，心を持つ反跳原子として、固体内を自由に動き始める。弾性衝突問で連続的に失
う非弾性エネルギー損失L1Eieは、固体内の電子励起に関連づけられるので、正確な評価の
ためにLindhardとSharff55)による non-localな非弾性阻止能と OenとRobinson56)によるlocalな
非弾性阻止能の両方を考慮する必要がある。固体内のイオンの軌道を三次元で追跡するた
め、方位角を0と2nの間で一様乱数により決定する。(n十1)回目の衝突位置(Xn+l、Yn+l、
Zn+l)は、 n回目の衝突位置かか Yn、Zn)、方向余弦、散乱角と方位角より求める。表面より
上で、弱い弾性衝突が生じると仮定し、イオンの入射地点を固体表面(0、0、0)でなく、
固体表面より上の(0、 o 、 Zs =ー( 2 /~)Nごうとする 52)。 表面通過時の屈折と反射を考慮
し、∞sθOUl~ (E inCOS 2 e in-E s ) 1 (E川 - E s)、Eout=Ein-Esという条件を持つプレーナー表面障
壁モデルを入射粒子と放出粒子に適用する 57)0 out は真空中、出は固体内を意味する。表
面障壁は固体材料の昇華エネルギ-Esとするつイオンが放出された場合は反射粒子、反跳
原子が放出された場合はスパッタリング粒子となる。粒子の追跡は、その粒子が放出され
る、または固体内部での運動エネルギーが表面障壁より小さくなるまで行う 。
ダイレクトモデルが上に述べたモデルと異なる点は、非弾性衝突の取り扱いである。
軌道の追跡と表面の取り扱いに関しては同じであるつイオンが固体内で衝突するとき 、原
子との弾性衝突、または電子雲との非弾性衝突の一方が起こるとして、一様乱数を用い
て、各自由行程の逆数(11入Eと1/入ie:ん=lI(Natoe)、λie=l/(nOOLe))を比較する事により衝突の種
類、を決定する58)。衝突径数pを用いた弾性衝突断面積はOe=πp2となる。衝突の種類が決定
された後、弾性衝突の場合はエネルギー損失T、散乱角。、方位角を決定する =非弾性衝
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突が選択された場合は、非弾性衝突の微分断面積と一線乱数Rからエネルギー損失L1Eieを
R = fE"(d白川 (3.2) 
のように決定する 。エネルギー損失L1Eieは電子励起と密接な関係があり、 L1Eieが電子に移
動し、電子の固体内で、の運動エネルギーになるため、 L1Eieは最大励起電子エネルギ-Emax
(式(2.13))を越えないの非弾性衝突による散乱角θは、エネルギー運動量保存則から計算す
る。イオンと電子の質量差のため前方散乱であるつ一方、殆どの場合、電子の励起角は
π12より小さく、イオンに引きずられるような方向に励起される。自由行程Lは一様乱数R
を用いて平均自由行程(λ[:1/λl=1/λε+1/λie)から求める(L=一λt1og(R))。
3.1.2 電子放出のシミュ レーション
イオンにより励起された電子の固体表面からの放出過程には、(1)半経験的モデルによ
るモンテカルロ法と(2)ダイレクトモデルによるモンテカルロ法がある。
3.1.2.1 半経験的モデル
Baragiola et al. 59)の運動放出(KE)の半経験的モデルに従う と、電子はイオン(反跳原子)の
固体内の軌道上で、非弾性阻止能Sie(E)=ー{dE/dλ)に比例して励起され、指数関数的に減衰
しながら、固体内を表面に向かつて輸送きれると仮定する。従って、イオンの自由行
程λiこ沿って、区間λとれdλの間で励起される電子数Neは、電子1個を励起するのに要する
平均的エネルギーεを用いて、Ne(λ)d入={Sie(E)/ε}dλとなる。また、表面方向へ輸送中の減
衰と電子カスケード増倍過程を、表面からの深さzと電子の平均脱出深さんを用いて表現
すると、Ne(λ)exp(-z/L s)dλ={Sie(め/ε}exp(-z/Ls)dλとなる。平均脱出深さんは、固体中の電
ーの弾性衝突と非弾性衝突の効果を含み、表面への経路とカ スケード中の電子のエネル
ギーに関して平均化した量である コここで、はOnoとKanaya60)が導出した、元素の周期的規
則性を含む公式か ら決定する。表面障壁を電子が通過する確率をfoとするとき、入射エネ
ルギ-Eoの入射イオンl個当たり 、表面から放出される電子数んは、固体内のイオンと反
跳粒子の軌跡に沿って励起された電子数の総和から
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仰州0)==印山山)片同同同三引日刊Ite勾E
叫?泣J;品}2ν2 (3.3) 
となる(図3.1)。第1項は入射イオンにより励起きれ放出される電子数、第2項は全反跳原子
により励起され放出される電子数を表す。電子数neは、運動放出による、入射イオン1個
当たりの平均的放出電子数である電子放出係数Ykに相当する。ε、fo、Lsは同体の性質に依
存するパラメータで、実験の測定値Y(ホ。テンシヤル放出による電子放出係数ゅを含む)に計
算値をフイツテイングして未知パラメータム foを決定する事により電子放出係数の評価
を行う 。
EぜCIDENTION 
VACUU恥f
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、
、、、
、
図3.1 入射イオンの軌道と半経験的モデル59)による電子放出のモデル図。
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3.1.2.2 ダイレクトモデル
電子入射による入射電チの反射や電子放出に、 1970年代以降用いられてきたダイレクト
モデル58，6]，62)は、電子の固体内での弾性衝突や各非弾性衝突に対する、それぞれの微分
断面積と全断面積に基づいた微視的モンテカルロシミュ レー ションモデルで、詳細な情報
と放出電子数の絶対数を得られる事が大きな特徴である。イオンに励起された、電子のカ
スケ-ド増倍過程を含む固体内の電子の運動過程に用いる。
イオンにより励起された電子は、励起位置でイオンの進行方向(方向余弦)に関する励起
角と万位角、エネルギーを持つ。励起角は、イオンの電子励起直前のエネルギーとイオン
の非弾性衝突のエネルギー損失からエネルギ一運動量保存則を用いて、方位角は0と2;rの
間で一様乱数を用いてそれぞれ決定し、新しい進行方向(方向余弦)を決定するら励起きれ
た電子のエネルギ~Eは 、 電子ガスのフエルミ球のどの位置か ら発生するか分か ら ないた
め 、 フエルミエネルギ~EFを含む最大励起電子エネルギ-Em似(式 (2 . 13))を越えない範囲
で、簡単に固体の状態密度を考慮し63)、一様乱数RからE=t1Eie+ EF(l-R 2/3 )~E maxのよ うに
決定する 。 励起エネルギ~Eを用いて 、 次の衝突の種類 、 平均自由行程(自由行程)、衝突
位置を決定する。衝突の種類の決定には、弾性衝突と各非弾性衝突の平均自由行程
λe(E) = l/{N acOrAE)}、λs(E)= 1/{ noos(E)}、λp(E)=lI{noop(E)}、λi(E)=1/{NatOi(E)} 
と全体の平均自由行程
(3.4 ) 
限が無く、衝突電子の持つ全運動エネルギーが移動可能である t1Eieが電子ガスのフエ ル
ミ球内の電子に移動するが、励起される電子の始状態を考慮、し、衝突電子の衝突前のエネ
ルギ-Eと一線乱数Rを用いて、衝突電子の衝突後のエネルギーはι=E-t1Ei巴、励起電子の
エネルギーはE"= t1Eie+EF() _R2/3)となる 。衝突電子の散乱角と励起電子の励起角は、 Eと
t1Eieを用いてエネルギー運動量保存則から計算する。
集団(ブラズモン)励起衝突の場合、衝突電子により電子ガスの中から、フラズモンとし
て電子が集団で励起きれる。ここでは固体中のバルクプラズモンのみ考慮している。フラ
ズモン励起が生じる、衝突電子のエネルギー損失t1Eieの範囲は、プラズモン分散関係の遮
断波数kc64 )の方叫kc) まで広がり を持たせて方仰ぎ t1Eie~1íω(kc) とする 。 励起直後、プラズモン
崩壊からの電子発生の有無は、電子の状態密度に依存して一線乱数を用いて決定すみコ実
験結果より 、フラズモン崩壊の原因はプラズモン分散関係の有限の広がりや固体の不純物
や欠陥等65)で、崩壊から発生する電子の個数は、多数個の場合が多い。Alの場合、Cailer
とGanachaud66)は シミュレーション結果が実験結果に一致するためには、プラズモン崩
壊から発生する電子の個数の比が(1個対2個二0.75対0.25)の時が最適であることを示したコ
従って、プラズモンのエネルギ はー、 電子が1個発生 した場合はそのまま電子に移動する
が、2個発生した場合は、2個の電子間で、状態密度に従って分割される。衝突電子のプラズ
モン励起衝突におけるエネルギー損失t1Eieは、微分断面積dOp(E+EF，t1Eie)/d(t1Eie)を用いて
(3.5) 式(3.2)から決定 し、衝突後のエネ ルギーはE'=E-t1Eieとなる。散乱角はエネルギー運動量
内殻数
以 l(E)= 1/ Ae(E) + 1λs(E) + 1/λp(E) + 2:1/ Ai(E) 
と一線乱数を用いて、平均自由行程の逆数を比較することにより行う 58)，コ
弾性衝突が選ばれた場合、角度偏向のみが生じる。散乱角は、2章で計算した微分断面
積を用いる場合は式(3.1)、screenedRutherford断面積を用いる場合は一様乱数Rを用いて
cos8=1-2asRバ1tas-R) (3.6) 
のように決定する:!5)。方位角は0と2πの間で一線乱数を用いて決定する。方位角に関して
は、弾性衝突と各非弾性衝突に対して、全て同じ方法である。
非弾性衝突が選ばれた場合、電子はエネ jレギー損失と角度偏向を生じ、新しい電子が励
起きれる。個別励起衝突の場合、電子のエネルギー損失t1Eieは微分断面積dOs(E+EF，t1Eie)
/d( t1E ie)を式(3.2)のように用いて計算する」イオンの場合のような、エネルギー損失の上
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保存則から決定する。プラズモンから発生した電子のエネルギーはE"二 t1Eie+EF(1-R2/3)と
なる ο励起角度分布は等方分布とし、。とπの間で一様乱数により決定する。
内殻電子の励起衝突の場合、衝突電子のエネルギー損失t1Eieが、 イオン化エネルギ~Ei
以上でなければ電子励起は生じない。エネルギー損失!JEieは式(2.17)の微分断面積を用い
て式(3.2)から決定し 、 衝突後のエネルギーはE'=E-!JEie となる 。 励起電 fのエネルギ~E "
は電子の状態密度に依存して、一様乱妻女Rを用いてE"= t1E ie-Ei+ EF(1-R2/3)となる円衝突電
子の散乱角と励起電子の励起角は、エネルギー運動量保存則から計算する。
励起電子は固体内で、弾性衝突と各非弾性衝突を繰り返しながら運動し、非弾性衝突を
起こした場合には新しい電子を励起する。(1)前回の衝突による進行方向に沿った自由行
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程の決定、 (2)次の衝突位置、衝突の種類、衝突におけるエネルギー損失、散乱角、方位
角の決定、 (3)次の衝突が非弾性衝突の場合、励起電子のエネルギ一、励起角、方位角の
決定、 (1)イ3)の過程の繰り返しが電子カスケード増倍過程を導く 。表面に達した電子は、
表面障壁の影特のため反射と屈折を受けるので、イオンの場合と同じようにプレーナー表
面障壁ーモデルを適用する 。 但し、電子の表面障壁はフェルミエネルギ~EFと仕事関数φの
和(EF+φ)で、ある 50)。電子の追跡は、電子が表面から放出されるか、固体内の運動エネル
ギーが表面障壁より小さい場合に終了する。
3.2 シミュレーション結果と検討
keVオーダ一以下の低エネルギーイオン入射によるホテンシヤル放出(PE)の実験は、最
近良い実験条件下で多数行われているが、運動放出(KE)の実験は、ポテンシヤル放出と運
動放出が明確に分類できない事や運動放出(聞に対して関エネ jレギーが存在する事から少
ない38，51)。このエネルギー領域では、電子が脱出可能な深さ内で、イオンの軌道を直線
近似できず、イオンの動きが複雑に電子放出機構に関係してくるにkeVオーダーのイオン
人射による運動放出の機構を明らかにし、様々な特性を調べるためにモンテカルロシミュ
レーションを行った。半経験的モデルによるモンテカルロ法では、電子放出係数の入射エ
ネルギー依存性、入射イオン質量依存性、入射角依存性、反跳原子の影響、電子放出統計
分布等を調べた ，ョ この方法で必要な電子の平均脱山深さんの値は、Cは48.1[λ]、Cuは
15.5[A]、Moは14.6[A]、Auは13.7[A]のようにOnoとKanaya60)の公式から求める。ダイレク
トモデルによるモンテカルロ法では、電子放出係数や放出された電子のエネルギ一分布と
角度分布の入射エネルギ-依存性、入射イオン質量依存性、入射イ オン荷電状態(価数)依
子性、電子カスケード増倍過程の影響、放出統計分布、ターゲットの表面凹凸と表面仕事
関数の影響等を調べた。Beの表面障壁は入射イオンと反跳原子に対してEs(=3.3 2[ eV])67)、
放出電子に対して(EF(=14.08[eVJ)+引=4. 98[ e V])68))とする。Auの場合はそれぞれι(=3.81
[eV])67)、(EF{=22.65 [e V])+引=5.1[cV])68))である ~
3.2.1 電子放出係数
軽いイオンが原寸二番号の大きな固体ターゲットに人射するとき、運動放出への主な寄与
はターゲット内の伝導電子へのイオンの運動エネルギー移動である。従って、運動放出に
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よる電子放出係数は、入射イオンに対する国体ターゲットの非弾性問止能と同じ入射エネ
ルギー依存性を示す。 しかし、弾性衝突が顕著な低い人射工不ルギー領域では、ターゲッ
ト内のイオンのエネルギー堆積は、ターゲット原子との弾性衝突による連続的な大角度散
乱からも生成される。このとき、弾性衝突から生成された反跳原子による電 f励起も生
じ、特に入射イオンの原子番号が大きい(質量が重い)とき顕著になる ョHolmenet al. 69)、
Alonso et al. 70)、Feπonet al. 71)は反跳原子による電子励起の重要性について議論したが、電
子放出係数yの入射エネルギー依存性、入射イオン質量依存性、反跳原-fの影響を詳しく
調べるために、入射エネルギーO.7-40[ke v]でHe+、Ne+、Ar+、 Kr+、Xe+がMoターゲット
に垂直入射する場合について、半経験的モデルによるモンテカルロシミュレーションを
行った。各入射イオン、各入射エネルギーに対して、 Hagstrumの理論7'2.73)から求めたホ
テンシヤル放出による電子放出係数冷と、Feπonet al.71)の実験で11定された電子放山係数
yから、運動放出による電子放出係数Yk(=y(実験値〉一均(ホテンシヤル放出)=η(イオン)+川反
跳原子))を求め、計算して得られた値を電寸こ放出係数ykにフイツテイングする事で未知
ハラメータfO/Ei(イオン)とfO/Er{反跳原子)を決定した。
図3.2(a)、3.2(b)、3.2(c)、3.2(d)、3.2(e)は運動放出による電子放出係数況をイオン(片)と
反跳原子(汗)からの寄与に分類、して示す。イオン入射による電子放出は電子入射の場合と
比べ、イオンと電子の質量差のため、同じエネルギーで入射した場合、イオンの速度が非
常に遅くなり、電子励起確率(非弾性衝突に対する平均自由行程)に大きな差(図2.11、2.18)
が生じる。そのため、電子入射に対する電子放出係数は入射エネルギ-l[keV]以下で、ビー
クを持つが、対応するピークがH+入射に対しては約100[keV]付近になり 、重いイオンに対
してはそれ以上になる 74)(図3.3)。従って、 keVオーダーのイオン入射の場合、電子入射の
場合とは反対に、イオンの入射エネルギーが高くなるに従い、イオンの質量が軽くなるに
従い、速いイオン速度のため電子励起確率が大きく(平均自由行程が短く)なり、電-fに移
動可能な運動量とエネルギーが増加するので、電子放出係数Ykは増加する(図2.11)。
イオンとターゲット原子の弾性衝突は、イ オンの運動エネルギーと電子励起能力を低下
させ、イオンの軌道偏向を導き、電子励起が可能な運動エネルギーを持つ反跳原寸乙を生成
する。He+のような軽いイオンに対しては反跳原子の効果は無視できる(図3.2(a))。イオン
の質量が増加するに従い、反跳原子による電子放出係数への寄う(作)が増加し、入射エネ
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ルギーの減少に従い、反跳原子による寄与(汗)は減少する。特に、 Kr+、 Xe+入射の場合、
ターゲット原fの質量がイオンの質量に匹敵する、またはそれ以下なので十分な運動エネ
ルギーを持つ反跳原fが生成されやすく、逆にイオンは運動エネルギーを失いやすいため
に反跳原子による屯f放出('1，)が入射イオンによる電子放出(η)を上回っている(図3.2(d)、
3.2(e))。入射エネルギーが低くなるに従い、入射イオン質量が重くなるに従い、弾性衝突
断面積が増加し、弾性衝突を通してイオンのエネルギーの大部分が多数の反跳原子に移
動、十分な運動エネルギーを持つ反跳原子が多数の電子を励起するため、このような電子
放出係数降、防(イオン)、川反跳原子)の入射エネルギー依存性と入射イオン質量依存性を
示す。反跳原子による電子放出はイオンの質量が重い場合、入射イオンのエネルギーが低
い場合に重要で、特にイオンの質量がターゲット原子の質量以上のとき、電子放出は反跳
原子により支配される 38，75ー77)。
1.2 
H+がBeへ入射したときの運動放出(KE)によ る電子放出係数Ykの入射エネルギ-
Ep依存'性o H+に直接励起きれて放出された電子(口)、電子カスケード増倍過程
を通して放出された電子(ム)、放出された全ての電子(0)=(口)+(ム))。
微視的な電子放出に関する情報が得られるダイレクトモデ jレで、 H+がBe~こ入射した場
合の計算結果を図3.41こ示すO 放出される電子の大部分はイオンにより直接励起された電
子ではなく、電子カスケード増倍過程を通して励起された電子である o Hasselkamp et al. 
は、 100[keV]のH+がBeを衝撃した場合の電子放出係数Ykを測定し、非弾性阻止能ベdE/dχ)
に対するYkの比Yk相dE/dχ)1をO.078( :!:O. 003)として与えた78)。計算で求めた非弾性阻止能、
またはZBL阻止能35)とこの比でYkを見積もると 10[keV](3[keV])で、約0.7-0.8(0.59)となり、
計算値Yk=1.12(0. 16)よりも小きく(大きく )なる。高エネルギ一入射の場合、電子カスケー
ド増倍過程が、電子の放出が困難になってくる固体内深くで生じているため、この比は殆
ど一定で変化しない。しかし、低エネルギ一入射の場合、過剰な電子カスケード増倍過程
が固体表面近くで顕著になり、比がエネルギーに依存して変化するため、このようなずれ
H+→Be 
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図3.3 電子がMoへ入射したときの真の2次電子放出係数々放出電子のエネルギー
が50[eV]以下)の入射エネルギ-Ep依存性。電子の弾性衝突断面積がscreened
Rutherford断面積~5)(O) と muffin-tinホ。 テンシヤルで計算した断面積(ム)。 実
線は、計算した6のo'naxとEp，maxを用いたKollathの半経験的な公式74)。
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が生じている70)。また、実験で用いたBe表面上に表面凹凸が存在したり、酸化等の化学
的変化により表面仕事関数が変化した可能性がある。このような表面は、放出される電子
の放出特性に大きな影響を与える可能性が大きい。
ホテンシャル放出(PE)は、 Hagstrumの理論72，73)に従って、イオンのポテンシヤルエネル
ギーが表面仕事関数の2倍よりも大きければ、正イオンに対してオージェ中性化やオー
ジ、エ脱励起と自動イオン化を伴う共鳴中性化過程を通して、イオンの運動エネルギーが零
の場合でさえ、生じる。一方、運動放出(KE)は、イオン(中性原子)が電子に、固体内にお
いて、表面障壁を乗り越えられる運動エネルギーを与えるとき生じるので、入射エネル
ギー(速度)に対する関エネルギ-Eth(Vth)が存在する 38，5]，79，80)。通常用いられる関エネル
ギーは、入射イオンと自由伝導電子の正面衝突において、イオンから電子に移動可能な最
大エネルギーが、表面仕事関数φに等しいという条件から、 ν何1;2)νp{(l+姫伊-1}、ん=(1J2'jvfp
v;で計算される。んらは入射イオン質量である。MoのEFを21.27[ eV]、φを4.53[ e V]81)とす
跳原子の電子励起に対して重要である。
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るとき、関エネルギーはEth=8.1[ke V]= 96[ e V/amu ]と計算できる。運動放出による電子放出
係数Ykは、この関エネルギ一以下で零になり、イオンが重い程関ヰネルギーは高くなる(
図3.2(a)、3.2(b)、3.2(c)、3.2(d)、3.2(e))。図3.5は、 H+、Be+、c+、Ne+がBeに入射した場
合のダイレクトモデルによる計算結果であるが、Moの場合と同様に各イオンに対する関
エ不ルギーはEth=172(H+)、1545(Be+)、2058(C+)、3429(Ne+)[eVJと重イオン程高くなり、電
子放出係数は零になる。イオンと固体原子との弾性衝突は、イオンの運動エネルギーと電
子励起能力の損失を導く一方、電子の励起可能に十分な運動エネルギーを持つ反跳原子を
生成する。従って、運動放出への反跳原子による付加的な寄与が、 Beのような軽いター
ゲツトに対する C+、Ne+のよ うな重イオンにある38，75ー77)。重い入射イオン(C+、Ne+)より
も軽い反跳原子(BeO)の方が関エネルギーが小さいからである。 しかし、現在のダイレク
トモデルのように、イオンや反跳原子による伝導電子の個別励起のみ含むモデルでは、運
動放出への反跳原子による寄与は、軽いイオンに対するように小さいっBeター ゲットか
らの入射イオンの反射が少ないことから、表面に近い電子が脱出可能な深さ内(s40[A])
で、運動放出の関エネルギーよりも大きな運動エネルギーを持つ反跳原子(BeO)を生成す
るような入射イオンの大角度散乱が少なく、弾性衝突で反跳原子に移動するエネルギーが
小さいためである。この事から、 Ploch8 2)によるイオンと原子の衝突における電子昇位機
構や原子励起機構のような他の機構38，79，83，84)が、固体内において入射イオンと同禄に反
??
?????
2 4 
Ep (keV) 
???? ?
図3.5 H+、Be+、C+、Ne+がBeへ入射したときの運動放出(KE)による電子放出係数Yk
の入射エネルギーEp依存性。
最近、清浄な多結品のAuへの重イオン入射による電子放出の実験で、通常用いられる
関エネルギーEthよりもかなり小さい関エネルギー10[eV/amu]が測定された79，85)。イオン
と固体原子の近接衝突が起こるとき、一時的に両者による分子が形成された後、一つ以上
の内殻電子が伝導帯に励起きれ、衝突直後に原子から電子が放出される。このような電子
昇位機構38，79，82-84)から放出された電子のエネルギーは、入射イオンと電子の正面衝突で
直接電子に移動可能なエネ jレギーよりも遥かに大きく、原子を含むガス相における非弾性
過程70)のように励起された固体原子、入射イオンから与えられる。Baragiolaet al. 86)によ
り、放出電子のエネルギ一分布が重心系のエネルギーで、入射イオンエネルギーのかなり
高い部分にまで、広がっている事が最近測定された。このエネルギーは、入射イオンと固体
原子の正面衝突から発生している。ダイレクトモデルの最大励起電子エネルギ-Emax.をf
(2.13)に代えて、イオンと原子の弾性衝突(正面衝突の場合)で、移動可能な最大エネルギー
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0.3 Ar'l+→Au (q=0，1，2) 口
価イオンが多数存在する。そこで、多価イオンが固体ターゲットに入射したときの電子放
出係数Ykの荷電状態q依存'性について調べた。入射イオンは同体に侵入し、表面から数10
[λ]以下の最上層部分の数層を通り抜けた後、電荷平衡状態になる円高エネルギ一入射
(くl[MeV])の場合のよ うに、クーロン相互作用がイ オンと原子の衝突に主に寄与すると
き、運動放出によ る電子放出係数Ykは、非弾性衝突の断面積(平均自由行程)と非弾性阻止
能に見られるように入射イオ ンの荷電状態q(実効電荷Zef)に依存する 88)，もし、イオング
オージェ中性化や共鳴中性化を通して、表面より上で完全に中性化されているなら、これ
らの依存性は見られない。しかし、 keVオーダーのエネルギ一入射時で、さえ、高い荷電状
態qのイオンに対しては、イオンの固体侵入前の中性化は不完全で、あるの部分的に中性化
され、ある荷電状態で固体に侵入する 。ダイレクトモデルでは、初期荷電状態qで、イオン
は国体に入射し(中性である反跳原子は、荷電状態q=Oで、生成された位置から動き出し)、
{( 4MpMt)/(Mp+Mt)2 }E(Eはイオンの運動エネルギ一)に設定する。荷電状態q=O、1、2のAfq+
がAuへ入射する場合、最大励起電子エ不ルギ-Emax=O.56Eとなる。このモデルによるシ
ミュレーション結果から、通常用いられる関エネルギ-Eth=4. 7[keV]よりも低い関エネル
ギ、-=10[eV/amu]が得られ、最近の測定結果79，85)と一致する (図3.687)。この事から も、特
にkeVオーダーの重イオン入射に対して、電子昇位機構のような伝導電子の個別励起以外
の機構がイオンや反跳原子による電子励起に対して重要である事が分かる。
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図3.6 Ar<l+(q=O.， 1、2)がAuへ入射したときの運動放出(氾)による電子放出係数%の
入射エネルギ~Eo依存d性 コ Töglhoferet al. 87)による実験値のAr+(ム)とAr2+(U)
は、ホテンシャル放出(PE)による電子放出係数ゅを含む。
フラズマ中のイオンは、荷電状態が+1のイオンばかりでなく 、更に高い荷電状態の多
図3.7 Nq+(q二4、5、6)がAuへ入射したときの運動放出(KE)による電子放出係数ykの
入射速度Vp依存性。Vanaet al. 89)による実験値は、ポテンシヤル放出(PE)によ
る電子放出係数Ypを含む。 ↑は通常用い られる運動放出(KE)に対する関速度
を示す。
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侵入後進んだ、距離(飛程)が20[A]80)以上になると、電荷平衡状態に達して実効電荷Zefを持
っと仮定し、その間は線形補聞により荷電状態を求める。求めた荷電状態はイオンと反跳
原子の、次の衝突のタイプを決定する非弾性衝突に対する平均自由行程λieに用いる。
従って、待電状態が低いときは弾性衝突が生じやすいοVanaet al.B9)は、運動放出による
電子放出係数Ykがポテンシヤル放出同様に、イオンの初期荷電状態qに依存する事を示し
た(図3.7)。入射イオンと反跳原子による、イ云導電子の個別励起のみを含むモデルで、計算
した非弾性阻止能ー{dE/dx)は、 ZBL阻止能35)と100[eV]以上で良く一致し(図2.12、2.15、
2.17)、初期荷電状態qの増加と共に増加している (図2.15)。また、Arq+(q=O、1、2)とAuの
組み合わせ(図2.14)と、 Nq+(q=4、5、6)とAuの組み合わせ(図2.16)に対する非弾性衝突の平
均自由行程は、初期荷電状態qの増加と共に減少している。これらの事から、入射エネル
ギ一、初期荷電状態qの増加と共に電子放出係数Ykは、入射イオンの電子励起確率の増加
のために大きくなる(図3.6、3.7)。入射エネルギーが高い程、ポテンシヤル放出よりも運
動放出が顕著になるため電子放出係数Ykは増加し、計算で得られた放出係数は実験の測定
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口 ム
〈
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値に近づく (M+の場合は荷電状態q=l、Nq+の場合は荷電状態q=4、5)0Cq+(q=O、1、2、4)
とBeの組み合わせに対しても同じ傾向が見られる(図3.8)ιしかし、これらのシミュレー
ション結果による運動放出に対する初期荷電状態q依存性は、 Vanaet al. 89)により観測され
た傾向と反対で、彼らは電子昇位機構38，79，82-84)を用いて、荷電状態qが高い程、
イオンから放出可能な電子数が少ないため、電子放出係数Ykが減少する事を説明した ダ
イレクトモデルに、このような励起機構を含む事は、更に現在のシミュレーション結果の
精度を良くするために必要である。
プラズマからのイオン入射は、壁表面に対して垂直入射よりも斜入射の場合が多い事か
ら、電子放出の入射角依存性を調べる事は重要である。運動放出による電子放出係数Yk
は、イオンの飛程に比べて短い電子の脱出深さLs内の、イオンの非弾性エネルギー損失に
比例している。そのため、イオン入射を垂直入射から斜入射に変える事により 、脱出深さ
Ls内のイオンの進む距離が長くなり 、表面近くで多数の電子が励起されるようになるので
電子放出係数Ykが増加する。脱出深きLs内で、イオンとターゲツト原子との弾性衝突を無視
し、軌道に沿って一定の非弾性エネルギー損失を仮定する簡単なモデル90)によると、斜
入射での電子放出係数Yk(ゆ)は、表面法線から測った入射角度ゆと垂直入射時の電子放出係
数Yk(O)を用いて、Yk(ゆ1)=Yk(O)( co Sゆ)一1と表現できる(逆余弦則)。この関係は一般に、高い入
射エネルギーで、入射イオンの反射と反跳原子の寄与が無視できる場合(イオン軌道が直
線近似可能)に成立し、脱出深さLs内でイオンが弾性衝突により軌道を変えながら固体内
を進むような、低い入射エネルギーのイオンに対しては成立しない。この関係はイオン種
やターゲッ ト材料にも依存している。実験で観測されている逆余弦則からのずれ91-94)の
原因として、次の三つ挙げられる38)。
(1)電子の脱出深さLs内を入射イオンが通過している聞の、入射イオンの弾性衝突と非
弾性衝突によるエネルギー損失の影響。
(2)電子の脱出深さLs内で、ターゲツト原子と入射イオンの弾性衝突による入射イオン
の大角度散乱のため、入射イオンの直線軌道近似が成り立たないっ
(3)弾性衝突に より生成された反跳原子が脱出可能な電子を励起する。
これらの事を詳細に調べるため、半経験的モデルによるシミュレーションを行った，コ
実験で観測された入射角依存性の逆余弦則からのずれは、フイツテイングパラメータf(
逆余弦則グ=1)により、 Yk(ゆ)二九(O)(cost)-fのように表現できる ofは、表面に対してすれす
cq+→Be (q=O， 1 ，2，4) 
?? ? ?
。
口
Cq+(q=O、1、2、4)がBeへ入射したときの運動放出(KE)による電子放出係数以
の入射エネ jレギ-Ep依存性
図3.
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れ入射における実験誤差を除くため、入射角60[0]以下の電子放出係数を用いて決定する。
Feπon et al. 91)の実験結果(Xe+ーCu)とSvcnssonet al.92)の実験結果(H+、Xe+-Cu)から求めたf
は、中間のエネルギー(10-100[keV])と高いエネルギー(>1 OO[ke V])では計算のfと良く 一致
する(図3.9(a)、3.9(b))。軽いイオン入射では低エネルギー(く10[keVJ)でf5.1、中間エネル
ギーでか1、高工不ルギーでか1(逆余弦則)になる(図3.9(a))。重いイオン入射ではこのfの変
化は高エネルギー側にシフトする(図3.9(b))。入射エネルギーが低いときは、イオンと反
跳原子による電子励起が表面近くで起こりやすく、斜入射による電子放出係数の増加が小
さいためである。脱出深さん内を通過中のイオンの非弾性エネルギー損失の影響は、弾性
衝突と反跳原子の生成が無く(イオン軌道は直線近似)、非弾性衝突のエネルギー損失を含
むシミュレーション結果より 、極端に低い入射エネルギー(5.1[keV])の場合を除いて、無視
できる。詳しく、逆余弦則ぴ=1)からのずれの原因を調べるため、電子放出係数Ykを入射イ
オンによる電壬放出係数日、固体内に捕捉されるイオンによる電子放出係数Yl、固体から
反射(後方散乱) されるイオンによる電子放出係数Yb 、反跳原子による電子放出係数Yr ~こ分
類する(Yk=Yi+}，;戸 (Y[+Yb)+Yr)o図3.10(a)、3.10(b)、3.11(a)、3.11(b)は[Yk(ゆ')/Yk(O)]cosゆという
ーの入射角ゅに対する変化を示す。入射角依存性が逆余弦則に従うとき、この値は1にな
るコ弾性衝突によるん内のイオン軌道の大きな広がりとエネルギー損失、更に非弾性衝突
によるエネルギー損失が、電子放出係数の増加を逆余弦則よりも減少させる ぴく1)低エネ
ルギー(<10[keV])を除いて、 [れ(ゆ)/片(0)]の逆余弦則からのずれは[Yb(ゆ，)/拘(0)]の逆余弦則から
のずれよりも遥かに小さい(図3.10(a)、3.10(b)。軽いイオン入射に対しては反跳原子の生
成が稀な事から、イオンの反射の効果が逆余弦則からのずれの主な原因である。入射直後
に殆ど電子を励起せず表面から反射するイオンが、電子放出係数を逆余弦則よりも減少さ
せる効果ぴ<1)は、反射率が増加する大きな入射角(>60[0])と低エネルギーで顕著になる。
イオンが反射するとき、表面近くん内で生じる付加的な電子励起が、電子放出係数を逆余
弦則よりも増加させる効果σ>1)は、中間の入射角(30-60[0])と中間以上のエネルギーで顕
著である。入射エネルギーが更に高くなるとき、Ls内で、イオン軌道は直線に近くなり反射
率は減少し、全電子放出係数の[阿世0/同(0)]は逆余技則に近づく ぴ=1)。固体表面すれすれ入
射に近い大きな入射角(~80[0])で生じるずれは、 Ls内でイオン軌道が長くなりすぎ 、 電子
励起のための運動エネルギーをイオンが失うためであるつ重いイオン入射に対しては、電
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図3.9 H+とXe+がCuへ入射したときのYk(Ei，ゆ，)/冷(Ei，O)=(cosゆ，)-[のフイツテイングパ
ラメータfの入射エネルギー依存性。(a)H+の場合で計算(0)、 Svensson et al. 92) 
による実験(ム)0(b)Xe+の場合で、計算(0)、Svenssonet al. 92)による実験(ム)、
Feπon et al. 91)による実験(口)、実線は輸送理論92)。
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Xe+がCuへ入射エネルギー0.1[ke YJ-1 [Me V]の範囲で入射したときの電子放出図3.11H+がCuへ入射エネルギー0.1[ke VJ-1 [Me VJの範囲で、入射したときの電子放出図3.10
係数Yk(ゆ)の入射角依存性。点線は電子放出係数が入射角ゅに依存しないときの係数同(ゆ)の入射角依存性。点線は電子放出係数が入射角ゅに依存しないとき
cosゆ曲線を表すo (a)入射イオンの入射角依存性[片付)1日(O)]co妙。(b)反跳原子
の入射角依存性[y，{rt)1刈O)Jcos件コ
のcosrt曲線を表すo (a)捕捉イオンの入射角依存'性[Yt(ゆ1)1れ(O)]co妙。(b)反射(後
方散乱)イオンの入射角依存性[拘(ゆ1)/Yb(O)Jco妙。
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子放出係数への反射イオンの寄与は非常に小さいが、多数の十分な運動エネルギーを持つ
反跳原子が生成される。高い入射エネルギーでは入射角ゅの増加と共に、反跳原子の十分
発達したコーン型衝突カスケードが表面近くLs内に現れるため、電子放出係数を逆余弦則
よりも増加させる効果ぴ>1)が現れ、 [y.ベゆ)/y.ベ0)]は逆余弦則や[片(ゆ，)/片(0)]よりも急速に増加
する。中間以下のエネルギーでは、衝突カスケード内に反跳原子が空間的に等方分布して
おり、垂直入射時でさえLs内に衝突カスケードがあるため、斜入射では電子励起を行う前
に衝突カスケード内の反跳原子が放出される(スパッタリング)ので、電子放出係数を逆余
弦則よりも減少させる効果σ<1)が現れ、 [Yi(ゆ')/Yi(0)]と同じよ うに逆余弦則を下回る(図
3.11(a)、3.11(b))。
フイツテイングパラメータ/の、入射イオンとターゲットの組み合わせに対する変化を
調べた。計算は、 C-Auの範囲の11元素の、イオンとターゲットの組み合わせに対して、
入射エネルギ-100[eV]-100[keV]の範囲で行った。図3.12はfの入射イオンに対する変化
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40 
Zl 
原子番号ZlのイオンがCuへ入射したときのYk(Ei，4>)lYk(Ei，O)=( COSゆ，)-1のフイツテ
イングパラメータfの原子番号Zl依存性。入射エネルギ-Eiは、0.1、1、10、
100 [keV]0 
図3.13
40 
Zj 
原子番号ZlのイオンがCuへ入射したときのYk(Ei，4>)/Yk(Ei，O)= (cosゆ，)-1のフイツテ
イングパラメータfの原子番号Zl依存性。 (a)捕捉イオン(η)と反跳原子(Yr)によ
る寄与、 (b)反射イオン(Yb)による寄与。入射エネルギ-Eiは、 0.1、1、10、100
[keV]。
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? 、
?
?
を、 Cuに各イオンが入射した場合について示す。イオンの原子番号が大きくなると共
に、低入射エネルギー側、高入射エネルギー側でプの値は増加するが、 1-10[keV]のエネル
ギー領域では減少(または増加)する。軽いイオンに対して、最も低い入射エネルギーで、
電子放出係数は入射角と独立になるぴ=0)。図3.13(a)、3.13(b)は、電子放出係数Ykを三つの
寄与に分類し、捕捉イオン(日)と反跳原子(Yr)、反射イオン(拘)の各寄与によるfの入射イオ
ンに対する変化を示すっ摘捉イオン(ゅの場合、入射エネルギーが低いとき、電子の脱出
深さん内において、イオンの軌道が大きく広がり 、垂直入射時の電子放出係数が大きいた
め、斜入射による電子放出係数の増加が抑制される ぴ<1)。入射エネルギーが高くなる
と、脱出深さん内で、はイオン軌道が直線軌道に近くなるため逆余弦則に近づく σ=1)0反射
イオン(Yb)による大きなfは、斜入射による反射率の増加に伴う 、脱出深さLs内の付加的な
電子励起の増加が原因であるため、小さな反射率の重いイオンに対しては寄与が小さい。
反跳原子の寄与(Yr)に対するfの変化(図3.13(a))は、 全電子放出係数のfの変化(図3.12)と似
ている。高い入射エネルギーでは、斜入射により、十分発達した衝突カスケード内に分布
した反跳原子が、脱出深さん内に現れて電子励起を生じるため、電子放出係数の増加が強
調されるぴ'>1)。しかし、 10[keV]以下のエネルギーでは、入射イ オンの質量に依存して、
垂直入射時でさえ、衝突カスケードはん付近で、発達している。そのため、斜入射により 、
電子励起を生じる前に放出(スパッタリング)されやすくなるので、電子放出係数の増加が
抑制されるぴ'<1)。図3.14はCu+が各ターゲツトに入射した場合の、ターゲットに対するfの
変化を示す。脱出深さんが周期表における元素の規則性と相関づけられている事60)を反映
して、ターゲットの原子番号と共にfの周期的な変化が現れている。一般に、 Lsが長くな
ると、斜入射による電子放出係数の増加が抑制され、短くなると強調される。Lsの影響は
80[OJ以上の大きな入射角で顕著に現れる。
口
3.2.2 電子放出統計分布
ポテンシヤル放出と運動放出の分離が困難な、低い入射エネルギ-領域の電f放出に関
する付加的な情報は、電子放出統計分布から得られる。ポテンシャル放出による放出電子
数は、表面に近づくイオンの荷電状態から決定され、運動エネルギーが零のときでさえ電
子は放出される。一方、低い入射エネルギーでも運動放出は、入射粒子、反跳原子、励起
電子の固体内でランダムに生じる弾性衝突と非弾性衝突過程に基づいており、放出電子数
に広がりがある。従って、ポテンシャル放出による放出数以上の電子は、運動放出からの
寄与になる。実験で測定される電子放出係数yは、ポテンシヤル放出と運動放出の寄うを
含み、電子放出統計分布である入射イオン1個当たりn(=O、1、2、...)個の電子放出に対す
。
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る確率WnとY=n= L， nWn;L， Wn =1のように関係づけられる平均的な値である 。粒子衝撃
図3.14 Cu+が原子番号Z2のターゲットへ入射したときのYk(Ei，の/Yk(Ei，O)=(cosゆ~-f
のフイツテイングバラ メータrの原子番号Z2依存d性。入射エネルギ-Eiは、
0.1、1、10、100[keV]。
による電子放出統計分布は、放出された極端に小さな粒子束の蓄積を利用した検出器の性
能向上のため昔から興味を持って調べられ、平均値である yを使ったホアソン分布Pn(け=
(戸/n!)exp(ー のから、かなりのずれがある事が観測きれている 38，95-104)。このずれの物理的
な原因を知るために、電子放出統計分布を調べる事は重要であるつ
半経験的モデルによるモンテカルロ法で、 HヘNa+、Xe+がAuに人射エネルギー 1-16
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[keVJで入射した場合についてシミュレーションを行った。ポテンシヤル放出による Yp
は、 H+に対して0.02以下なので無視でき、 Na+とXe+はポテンシャルエ不ルギーが小さい
ため、ポテンシヤル放出は生じないので、内Ykとなる103)0Lakits et al.80，102)とWinteret al.103) • Eo=l keV図 Eo=2keV図Eo=3keV 巴Eo=4keV口Eo=5keV
が測定した電子放出係数yに計算結果をフイツテイングする事により、未知パラメータ
101εi( イオン)と101ε'r(反ItJ~原子)を決定し、電子放出統計分布Wn を求めた 。 入射エネルギ-
1-5 [kcV]のH+がAuへ入射したときの、計算による電子放出統計分布Wnは、 Lakits et al. 102) 
が測定したWnと非常に良い一致を示す(図3.15(a)、3.15(b))onの大きな電子放出に対し
て、ポアソン分布は計算結果より小さな確率を与える。計算と実験の一致から、計算では
内部電子の輸送過程はポアソン分布型の指数減衰型近似を用いており、 H+の場合、反跳
原子の効果が無視できるので、入射イオンの衝突過程がポアソン分布よりも広い確率分布
1 . 0
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Wnを与えている。
ホアソン分布と計算で得られた電子放出統計分布の比較は、相対確率Pn+1IPn=y/(n+ 1)と
Wn+dWnの比較により行う (y=Yk)。計算結果の相対確率Wn+1/Wnは、小さな電子放出係
数Y~こ対してはPn+llPn より大きく、大きな yに対してはPn +l lPn より小さくなり、実験103) と
良く一致している(図3.16(a)、3.16(b)、3.16(c)o H +に対しては反跳原子が殆ど生成されな
いので反射イオンが(図3.16(a))、Na+に対しては入射イオン中の反射イオンと反跳原子が(
図3.16(b)、 Xe+に対してはイオン反射が殆ど生じないので反跳原子が(図3.16(c))、それぞ
れポアソン分布んよ り広い統計分布Wnの原因である。入射イオンの反射は電子放出統計
分布Wnに二つの効果を及ぼす。一つは、入射イオンが固体から出る途中の表面近くで生
じる付加的な電子励起の効果である。大きなn(注2)に対する確率Wnが大きい電子放出と広
い統計分布Wnを導く 。もう一つは、入射直後に反射するため電子を殆ど励起しない効果
である。電子放出が生じ難いため、大きな確率WOと狭い統計分布Wnを導く 。反跳原子も
同じ効果を示し、多数の反跳原子による電子励起は広い統計分布W，ぃ反跳原子の放出は
狭い統計分布Wnを導く 。反射の効果は軽いイオンに対して、反跳原子の効果は重いイオ
ンに対して顕著になる。
電子カスケード増倍過程の効果を調べるために、ダイレクトモデルによるモンテカルロ
法で、 H+がAuに入射エネルギ-1-5[keV]で入射した場合についてシミュレーションを
行った。 計算と実験103) は定性的に一致し 、 n~lに対する Wn+l1Wn は多数個(n~2)の電子放
図3.15
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H+-Au 
Present calculation 
(a) 
n=l n=2 n=3 n=4 n=5 n=6 
.Eo=lkeV図 Eo=2keV図 Eo=3keV臼 Eo=4keV口Eo=5keV
H+- Au 
Lakits et al. (experiment) 
? ? ? ????
??
n=l n=6 n=2 n=3 n=4 n=5 
入射エネルギー1-5[keV]のH+がAuに入射したと きの電子放出数n(=O、1、2、
3、4、5、6)に対する電子放出統計分布Wno(a)計算、 (b)Lakits et al.1 02)による
実験。Y=YkO
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入射エネルギー1-5[keV]のH+がAuへ入射したときのYk/(n+1)とWn+l月Vn図3.17
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布より大きくなる。一方、過剰なカスケード増倍は各電子の運動エネルギーを減少きせ、ポアソン分布のPn+l/Pnよりも大きくなる。n=Oに対して出に対する確率Wnが大きいため、
放出電子数を減少させるので確率WOの増加に繋がる。電子カスケード増倍効果は、低入はポアソン分布より確率WOが大きいため、 Pn+l/Pnよりも小さくなり、ずれが見られる(図
射エネルギーでの捕捉イオンによるWn+IiWnのポアソン分布からのずれに顕著に現れてい
る(図 3 .17(c))。 そして、イオン反射の効果は、やや高い入射エネルギーで重要になる(~、
3.17(b))o図3.18は、 H+がBeに入射エネルギ-0.5-6[keV]で入射した場合の計算結果であ
3.17(a))。半経験的モデルの計算結果(図3.16(a))には見られないポアソン分布からのずれ
(n=3)が生じている 。 入射エネルギーが高くなるに従い、 Wn(n~1)が増加し、 Wn+l月九はポ
アソン分布に近づく。反射イオンによるWn+l/Wnは、高い入射エネルギーでかなり大きな
イオン反射が生じ難いのでイオン反射の効果は小さる。Auの場合と異なり Beの場合、ポアソン分布からのずれを生じる(図3.17(b))。高入射エネルギーでは、電子カスケード増
倍過程を通して深い位置で励起された電子は、固体内電子と強い相互作用を起し、表面か ポアソン分布からのずれは殆ど電子カスケード増倍効果によるもので、図3.17(a)と比
べてずれは小さいが同じ傾向を示す。Wl/WOのポアソン分布からのずれが顕著にらの脱出が困難になるので、確率Woが増加し、
ダイレクトモデルによるモン電子放出統計分布Wnの荷電状態q依存性を調べるために、なる。入射エネルギーが低くなるに従い、入射イオンの飛程は、非弾性衝突によるエネル
ポテンシャル放出によりイオンが中性化し、ターゲットに侵入する前に、テカルロ法で、ギー損失と頻繁な弾性衝突のため短くなり、電子カスケードが表面近く (<100[A])で、生
侵入後は運動放出のみ生じると仮定して計算した。荷電状態q(=O)のAru原子がAuに入射しじ、多数の電子が脱出可能になるので、 nの大きな電子放出(胞2)の確率Wnがホ。アソン分
た場合について計算した確率Wl、W2、W3を実験値87)と共に図3.19に示す。計算による確
率Wl(.)、W2(O)、W3(CI)は放出される電子数に関してポアソン分布より広く、入射エネ
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計分布Wnの入射エネルギ-Ei依存'1生o AfO(・、 0、CI)は計算、Ar+(企、
図3.19入射エネルギー0.5-6[keV]のH+がBeへ入射したときのYk/(n+1) 図3.18
ム)とAr2+(園、口、】)はT句lhoferet al.87)による実験値。
とWn+l/Wnの関係。破線はポアソン分布を示す。Y=YkO
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放出電子のエネルギ一分布と角度分布3.2.3 ルギーが低くなるに従い減少する 。実験はポテンシヤル放出を含んでいて、荷電状態
放出された電子のエネルギ一分布と角度分布の入射エネルギー依存性、入射イオン質量q=1(2)のAfq+に対しては1(1または2)個のポテンシヤル放出による電子放出が可能なので、
荷電状態q(=l、2)以上の電子放出(q=lのAr+に対してはW2(ム)、 q=2のAr2+に対してはW3( ダイレクトモデルによるモンテ
カJレロ法で、BeにHヘBe+、C+、Ne+が入射した場合と、 AuにAr+が入射した場合についてシ
依存性、入射イオン初期荷電状態依存性を調べるために、
】))は運動放出に起因している。従って、 100[eV]以下の低エネルギ一入射で、も電子放出は
生じるが、運動放出が支配的になる入射エネルギーが高い場合の、電子放出統計分布Wn ミュレーションを行った。
真空中に放出された電子のエネルギ一分布は、電子カスケード増倍過程から励起されたこれは、実験のAr+に対するW2(ム)との定性的な振る舞いを計算結果は再現している。
ピークエ不
ルギーが2-3[eV]にあり、放出される電子の大部分が20[eV]以下で、高エネルギー側では単
調減少する 105-108)(図3.20106)、3.21109)。ピーク位置は入射エネルギーにより多少変化す
電子により殆ど形成されているため、電子入射の場合と非常によく似ており、Ar2+に対するW3(】)の入射エネルギーに対する変化が、それぞれ計算のArOに対する W2(O
)とW3(())の入射エネjレギーに対する変化と定性的に一致しているからである。荷電状態q
依存性としては、同じ個数の電子を放出する確率は荷電状態qが高い程大きくなり 、それ
るが、分布の形は実験でも観測されているように、入射エネルギーが高くなるに従い、イと共に電子放出係数Ykも増加する。
オンから電子に移動可能な最大励起電子エネルギ-Emax(式(2.13))が大きくなるため、高
エネルギー成分が増加し、半値幅が広がる 38，105-108)。イオンのエネルギーの低下と共に
イオンがエネルギーを大きく失っていない表
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H+が入射したBeから放出された電子のエネルギ一分布の入射エネルギ-Ep
に対する変化。入射エネルギ-Epは、 0.5、1、2、3、4[keV]。細線はHasselkamp
et a1.106)により入射エネルギ-500 [keV]で測定されたエネルギ一分布。
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図3.20
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起電子エネルギーEmax(式(2.13))は、H+は71[eV]、Be+は28[eV]、
この違いは入射イオンと電子の質量差から生じている。
面近くの浅い領域(:s40 [λJ)で、電子励起は生じやすい。そのため、高エネルギー入射で
高エネルギ一成分は減少しないが、深い位置での電子励起も可能になり 、表面への電
c+は26[eV]、 Ne+は23[e v]
である。は
エネルギーを電子問で分け合うので、子の輸送過程において非弾性衝突を頻繁に起こし、
????
H1B t，C+，Ne+→Be 
20 
入射エネルギ-10[keV]のH+、Be+、c+、Ne+が入射したBeから
放出された電子のエネルギ一分布。
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低エネルギー成分がより顕著になる。Haselkampet al.106)による実験のエネルギー分布と
イオン入射の場ほぼ一致している。電子入射の場合、入射エネルギーが高くなるに従い、
図3.22
電子の方がイオンよりも固体内深くで電子を励起するからであ
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る(図3.20、3.21)。
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計算で得られたように放出電子エネルギ一分布の全体的な特徴は、固体内における電子(eV) Es 
ターこの過程が十分発達している限り、カスケード増倍過程により決定されているため、
ゲツ ト材料に対する小さな変化は見られるが(図3.23)10) 、 入射イオンの初期荷電状態q ~こ電子が入射したBeから放出された電子のエネルギ一分布の入射エネルギ-Ep図3.21
は殆ど依存しない。に対する変化。入射エネルギーEpは、 100、300、1000[eV]。細線はKoshikawa
放出角度分布は放出電子のエネルギーが低い限り 、実験から余弦分布になる事が知られet a1.109)により入射エネルギー960[eV]で、測定されたエネルギ一分布。
ており 38，111)、理想的フラット表面に対するシミュレーション結果は、余弦分布を示した(
図3.24)。余弦分布とは、表面法線から測った放出角度θの余弦(cosθ)に、単位立体角当たOda et al. 94 )が清浄なTaに、 keVエネルギー希ガス原子(He、Ne、Ar、Kr)を入射したとき
り放出された電子数が比例する分布の事である。物理的には固体内で十分発達した電子カに測定した放出電子エネルギ一分布の、入射イオンに対する変化を計算結果は再現した(
ピークは高エネル
電子の空間的な等方分布に起因するので、入射エネルギ一、入スケ」ド増倍過程による、図3.22)02-3[eV]辺りにピークを示し、入射イオンが軽くなるに従い、
しかし、電子カス
ケード増倍過程が十分発達する前に、イオンや反跳原子が固体から放出されるような表面
射角、入射イ オン質量、入射イオン初期荷電状態等に殆ど依存しない。高エネルギ一成分が増加する。入射イオンから電子に移動するエネル
ギーが、入射イオンが軽くなる程増加するためである 。入射エネルギー10[keV]の最大励
ギ}側にシフトし、
69 68 
(deg) 。すれすれ入射の場合や垂直入射時でも表面凹凸が存在する場合には、余弦分布からのずれが生じる。
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入射エネルギ~5 [keV]のH+が入射したBeから放出された電子の角度分布。図3.24入射エネルギー4[keV]のAr+が入射したAuから放出された電子のエネルギ-図3.23
放出角度θは表面法線からの角度。点線は余弦分布を示す。分布。破線はA.r+がAlに、点、線はA.r+がMoにそれぞれ入射したときの、 Ferron
et α/.110)により入射エネルギー4[keV]で、測定されたエネルギ一分布。
表面凹凸と表面仕事関数の影響
プラズマ対向壁の表面には、殆どの場合製造過程で作られる大きな表面凹凸(100-
10[μm])が存在し、更にその凹凸の上に原子スケールの表面凹凸(s10[nm])が存在してい
る。また、プラズマに表面が曝されている間に、入射粒子束の入射エネルギ一、入射角、
3.2.4 
照射量や壁材料の成分に依存しながら、主にスパッタリングやプラズマ粒子の再堆積によ
テラス等)り、壁材料の表面は様々な表面形状(リップル、
を持つようになる 112，113)。このような表面凹凸や表面形状は、入射粒子の反射やスバッタ
、? ー? ?? ー、? ?
。???ボー ル、
リングと同様に放出電子の特性(電子放出係数、放出エネルギ一分布、放出角度分布、放
出統計分布等)を変化させる 114-124)。実験で測定される材料表面にも表面凹凸が存在し、
測定値ぱらつきの原因の一つである。また、放出される電子の大部分が表面から40[A]以
内の深さから発生しているため、表面凹凸の影響を受けているにも関わらず、電子放出に
71 70 
関する殆どの理論や計算機シミュレーションは、理想的にフラットな表面を仮定してい
る3 従って、表面凹凸が電子放出に与える影響を調べる事は重要である。一方、実際の材
料表面は残留ガス等により酸化等の化学変化を起こし、表面仕事関数が部分的、あるいは
全体的に変化している コこれも、実験における測定値ぱらつきの原因の一つである。電子
がターゲットから放出される時、表面仕事関数を含む表面障壁を乗り越えなければならな
いので、表面仕事関数の変化は放出電子の特性を変化させる事38，77，125，126)から、表面仕
事関数の影響を調べる事は重要であるつ
電子放出への表面凹凸の影響を調べるために、簡単なボール構造をした三次元モデルを
用いる。実際の表面はより複雑な形状を持っているが、簡単なモデルを用いる事で定性的
な放出特性の変化を調べる ，コ 図3.25は表面凹凸モデルとして用いるボール型構造の凹凸表
Vacuum 
図3.25 表面凹凸のボール型構造のモデル。形状は、 z=Hexp[一{(x-4nW)2+(y--4n W)2} 
川句、 (4n-2)W幻ヲys(4n+2)W、n= 0， :rl， :r2，・ー のよ うなガウス分布で構成さ
れているコHとWは、それぞれ凹凸の深さとl幅で、4Wの周期を持つ。イオ
ンの入射はx，y方向にOsx，ys4Wの範囲内で、ランダムに行う 。イオンの入射角
と放出電子の極角θは、 x-z面内において、 z=Oの巨視的にフラットな面(理想
的フラット表面)に対する法線から測った角度。
72 
面である。形状は
-u."J i(x・4nW)2+か4nW)12}I 
Hロペ-\\-~ . I~~ ..." / LI." (4n・2)W:Q:，ys(4n+2)W、(ω，:rl，:r2，..) (3.7) 
で表されるようなガウス分布で構成されている 119)(1 HとWは、それぞれ凹凸の深さと幅
で、 4Wの周期を持つ。高束のプラズマ粒子衝撃に曝された壁材料の表面形状は大きく変
化しており、凹凸のW~Wが100[nm]以上、深さHが100[nm]-10いm]の大きな表面凹凸が観測
されている 112，113)。イオンの入射位置はx方向にOsxs4W、y方向にOsys4Wの範囲内でラ
ンダムに行う 。イオンの入射角と放出電子の極角。は、 x-z面内において、 z=Oの巨視的に
フラットな面(理想的フラット表面)に対する法線から測った角度である。入射イオンと放
出電子の、凹凸面での反射と屈折のため、凹巴面にプレーナ」障壁モデル50，57)を適用す
る。また、ある表面部分から放出された電子の、別の表面部分への再入射と、更に別の表
面部分からの再放出も含むo H+が入射エネルギ-3 [keV]と5[keV]で、ボール型の表面凹凸
を持つBeのz=O面に、垂直入射した場合についてシミュレーションを行ったっ表面凹凸の
変化は、幅W、またはHを25[nm]に固定して、アスペクト比HルVを変化させた。
入射イオンが、巨視的にフラットなz=O面(理想的フラット表面)に垂直入射するとき、
電子放出へ表面凹凸が及ぼす効果には主に次の二つがある。一つは、電子の移動過程にお
ける非弾性衝突によるエネルギー損失と表面障壁による反射のため、理想的フラット表面
から放出されなかった低エネルギーの電子が、凹凸表面の傾斜面から放出されるようにな
る効果である(傾斜面の効果)。もう一つは、大きな放出角度の放出電子が、凹凸面の隣り
近辺の面に再入射する効果である(再入射の効果)。その他に、微視的な凹凸面に対して
は、垂直入射から斜入射になるため、励起された電子が国体内浅くから放出可能になる効
果である 74)。小さなアスペクト比H/Wに対して、傾斜面の効果は電子放出係数Ykを増加さ
せる o H/Wが増加するに従い、再入射の効果が現れ、ボールの底付近で放出された電子の
一部は、隣り近辺の面に再入射するよ うになる。しかし、電子のエネルギーが低いので、
更なる再放出や入射後の電子励起が困難になり、電子放出係数ykは減少する。このため、
図3.26に示すように、アスペクト比H/Wに対する電子放出係数ykの変化にピークが生じ
る。更に大きなH/Wに対しては、この再入射の効果が顕著になり、理想、的フラット面に対
して得られる電子放出係数Ykよりも小さくなる。特に、小さな Wに対して(H=25[nm])、
H/Wが大きくなると、表面凹凸は小さ なピラミッドが多数分布しているような状態にな
73 
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入射エネルギ~3 ， 5 [keV]のH+がボール型の表面凹凸が存在するBeの巨視的図3.26
電子放出係なフラット面(z=O)(理想的フラット表面)に垂直入射したときの、
u 、』回〆c"j 、._../
または幅W=25[nm]t.一定数Ykのアスペクト比H/W依存性。深さH=25[nm]、
》向)にしてH/Wを変化。破線と一点鎖線は、それぞれ入射エネルギ-3[keV]と5
[keV]のときの理想的フラット表面(HルV=O)に対する Ykを示す。
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亡コ
，..-1 
り、ある面から放出された電子はすぐ近くの別な面に再入射するようになるので電子放出
Sgp / ){人p(pgZHBW10N) ? ?
??????????(pgZ!IBUlON) 係数Ykは急減する 。傾斜面の効果による電子放出係数Ykの増加は、放出電子の低エネル
入射エネルギ-3[keV]のH+がボール型の表面凹凸が存在するBeの巨視的な
フラット面(z=O)(理想的フラット表面)に垂直入射したときに、放出された
電子のエネルギ一分布。深さH=25[nm]を一定にしてH/Wを変化:(a)H/W=O
図3.27
ギー成分と関係している。表面凹凸をシミュレーションに組み込む事により 、放出電子エ
ネルギ一分布のピークエネルギーは2-3[eVJ(理想的フラット面:図3.27(a))から1-2[eVJ(凹凸
面:図3.27(b))へシフトし、分布の幅が狭くなり、実験で測定された分布に更に近づく 106)0
凹凸が顕著で、再入射の効果が強くなると、低エネルギーの電子の放出に加え、頻繁に再
(理想的フラット面)、 (b)H/W=1.5、(c)H月V=10、(d)H/W=250
放出と再入射を繰り返して脱出するためには、ある程度高いエネルギーを電子が持つ必要
エネルギ一分布は多少広がる(図3.27高エネルギーの電子の放出も増加し、
75 74 
があるので、
(d)}o理想的フラット面からの放出角度分布は余弦分布を示すが(図3.28(a))、凹凸面からの
放出角度分布は、大きな放出角度で(特にボールの底付近)放出される電子の再入射の効果
200 40 
(deg) 6 
80 200 40 
(deg) 
60 
。
80 
が強くなり、脱出可能な方向が垂直に近い方向に制限されるため、垂直方向にピークを持
つ分布になり(図3.28(b)、3.28(c)、3.28(d))、余致分布からの異方性が現れる 117，119)。
固体表面は、特別に化学変化を起こさない場合でも、常に酸化により汚濁される可能性
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がある。Be表面は酸化されてBeOとなり、バルク Be上に酸化物BeOが付着している状態に3 
Beから放出される電子と異なる表面仕事このような表面から放出される電子は、なる。
2 
関数φを含む表面障壁(Ep+φ)を乗り越える必要がある。表面仕事関数の変化が電子放出に
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H+i6{入射エネルギ-3[keVJで、Beに垂直入射した
Beのφ=4.98[cV]を含む場合についてシミュレーションを行った。表面仕事関数は、
及ぼす影響38，77，125，126)を調べるために、
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表面障壁(EF{=14. 98[eV])+伐=4.98[ eV]))(=19. 06[ eV])は、大部分の放出電子がこれに匹敵
する20[eV]以下のエネルギーを持つため、電子放出係数Ykと放出エネルギ一分布を大きく
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10 8 6 4 2 入射エネルギー3[keV]のH+がボール型の表面凹凸が存在するBeの巨視的な図3.28
(eV) 
??フラット面(z=O)(理想的フラット表面)に垂直入射したときに、放出された
入射エネルギー3[keV]のH+がBeへ垂直入射したときの運動放出(KE)による
電子放出係数Ykとぬの相対的変化 {ーd九/dφ1)/九の表面仕事関数φ依存性。
図3.29
電子の角度分布。放出角度。は表面法線からの角度。点線は余弦分布を示
す。深さH=25[nm]を一定にしてH/Wを変化:(a)H/W=O(理想的フラット面)、
(b)H/W=1.5、(c)H/W=10、(d)H，川'=250
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変化させる o 表面仕事関数φが減少するに従い、低エネルギーの放出電子数が急増するた
，.旬、
N 電子放出係数Ykは増加する(図3.29)。放出エネルギ一分布のピークエネルギーは、低め、
工不ルギー側へシフトし、分布の|隔は非常に狭くなる(図3.30(a))。表面仕事関数φが増加
ピークエネルギーが高エネルギー側すると、低エネルギーの電子放出が妨げられるので
t.n 
r-・4
にシフ トし、分布の幅が広がる。更に、イオンによる電子放出に見られる特徴として、イ
? ?
? ?
オンに直接励起された電子の励起エネルギーが低いため(上限がEmax)、表面から脱出でき??
エネルギ一分布の高エネルギ一成分が減少する事である(図3.30( c)、
H+による最大励起電子エネルギ-Emax(式(2.13) 
ない電子が現れ、
凶
3.30(d))。入射エネルギ-3[keV]のとき、
は約39.69[eYJである 。真空中の放出電子のエネルギーは39.69[eYJ一(EF+φ)=18. 63 [ e VJ t.n 
この高エネルギ一成分の(φ二6.98[ eY]:図3.30(c))、15.63[ eYJ(φ=9.98[eY]:図3.30(d))となあ。
減少は、表面仕事関数φの増加に従い、
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~ 
ターゲット内で電子カスケード増倍過程が十分に発達しているため、表面仕事関
数φを変化させても、余弦分布から殆ど変化しない。
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入射エネルギー3[keY]のH+がBeへ垂直入射したときに、放出された電子の図3.30
エネルギ一分布の表面仕事関数φに対する変化。(a)φ=0.98[eY]、(b)φ=3.98
[eV]、(c)φ=6.98[eV]、(d)φ=9.98(eV]。
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第4章 イオンの固体表面における反射とスパッ タリング
イオン衝撃による固体からの反射(後方散乱)とスハッタリングは、物理的な面からは解
明されている部分が多く、表面分析や核融合装置内のプラズマ壁相互作用のような実用的
な面から、これらについての情報を得る事は有益である 128)。壁からのプラズマイオンの
反射と壁材料原子のスパッタリングによるプラズマ中への不純物混入、壁材料の損耗、プ
ラズマの放射損失、衝撃イオンの壁材料への注入による材料改質等が生じる 4ーム129)。これ
らを抑制するため、現在まで様々な壁材料(低Z材、高Z材)が候補になって来たが、まだ最
適な材料を模索している段階である 。イオン反射とスパッタリングの低z材、高訪れこ対
する変化を理解し、核融合装置内で衝撃イオン束により材料改質が進む中での、イオン反
射とスパッタリングの特性に関する情報を得る事は重要である。ここではプラズマイオン
衝撃による壁材料からのイオン反射とスパッタリングに関するモンテカルロシミュレー
ションを行う 。
4.1 シミュレーショ ン方法
4.1.1 スタティックモデル
スタティックモデルとは、イオンにより衝撃された材料の変化が無視できる程、低束の
イオン衝撃を仮定したモデルである。これは実験で行われている、低エネルギー単色ビー
ム衝撃によるイオン反射とスパッタリングの場合に相当する。半導体製造に関わるプラズ
マプロセスやプラズマ核融合装置内では、入射イオンは高エネルギ一、高束粒子であるた
め、材料改質が生じ、この方法の適用には限界がある。スタティックモデルのアルゴリズ
ムは、 3.1.1のイオンと反跳原子の固体内の軌道追跡と同じものである。
4.1.2 ダイナミックモデル
ダイナミックモデルの場合、衝撃イオンの注入、国体内での原子の衝突ミ キシング等に
より、イオン衝撃中に固体材料の組成とその深き分布が変化している状況を含む。従っ
て、イオン反射とスパッタリングの物理的特性も 、組成と深さ分布の変化が平衡状態にな
るまでは、スタティックモデルにより得られる特性とかなり異なる 130)。ダイナミックモ
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デルのアルゴリズムには、MoUerとEckstein131)、Molleret al. 132)により開発された1RIDYN
コードのアルゴリズムを適用した。
ターゲット材料は最初、 一定幅L1x0の板に分割きれる J この幅はシミュレーション中に
変化するが、計算結果の組成と深さ分布は、内挿補間により等間隔のL1xoの板に対するも
のである。各入射イオン1個は、全入射束φfと全入射粒子数lVCか ら、ある微分入射束
Aφ二 φt/Ntに対応する。1個のイオンの入射に対して、イオン反射、イオン注入、スハッタ
リング、固体原子移動による再配置のため、それぞれの板におけるイオンや国体原子の除
去と堆積が起こり 、ターゲット材料のダイナミツクな緩和過程により厚さが変化する(図
4.1)0ターゲツト材料をn層の板に分け、原子の種類、をm種(入射イオンを含む)、 i層(i=1、
.、n)のj種。=1、".、mジ=1は入射イオン)の粒子数の変化を L1flij、各種類jの組成をqij( 
Equ=1)とするとき、i層のj原子の面積密度は竹j=qijNiL1xi+L1，いφで、与えられる。i層の休
積密度Niは、各j原子の体積密度をNOjとするとき 、Littmarl<とHofer133)の手)1貢に従って、 νWi=
m nτ 
L qi/NOjとなる 。新しい原子組成はqu=vsj/ZVikと計算出来る。これによって、各板にお
いて局所的に、各原子の密度が多い場合や少ない場合が生じるので¥各板の厚さを
AXt=Z1/(j/Nojfのように変化させて緩和する。各入射イオン当たりのターゲツト材料の厚
さの変化は、イオンの入射前と軌道追跡後の各板の厚さの和d= L L1xの差から求める。
固体内での飽和効果を考慮するために、入射イオンに対して最大許容量を設定し、これよ
り最大許容面積密度γア ={qア/(1-qア)}L vijを決定する O 面積密度γilがvアよりも大き
い場合、過剰な面積密度分L1vア =Vi1- Vアは再放出され、竹1はvアで置き換えられる。各
板の厚さは、O.5L1x 0~ L1x i ~ 1. 5L1x0の範囲にあり、狭すぎる場合は隣の板と結合し、厚すぎ
る場合は二つの板に分割する。前者の場合、材料改質前のターゲット組成を持つ板を、最
後尾に結合し、後者の場合、最後尾の板を無視する。次のイオン入射を行う前に、異なる
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各板の厚さを、等間隔L1xoになるように各種原子の組成、面積密度、体積密度等を内挿補
間しながら調整する。この過程を各入射イオン毎に繰り返し、入射の度にターゲット材料
の組成、深さ分布、厚さを変化させ、イオン衝撃中のターゲット材料の改質を含めたダイ
ナミックモンテカルロシミュレーションを行う。
図4.1
表面
』
F 
「ー
』
F 
材料改質前の
ターゲッ ト組成層
(a) 
(b) 
'/////// 
////// 
:問問 z (c) 
-v 
表面損耗
固体内の粒子の衝突移動とダイナミック緩和過程のモデル図132)。
(a)、(b)スパッタリングと衝突ミキシングによる杢格子(0)の生成
と付加的な原子(.)の堆積、 (c)各板内の原子数に従った、板の厚さ
の緩和 lコ
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4.1.3 磁界プラズマ中での放出粒子の軌道追跡
核融合装置内のプラズマと対向壁の間に存在するSOL(ScrapeOff Layer)内では、壁表面
でシースが形成され、壁に対し斜め磁力線が入射しているため、壁材料から反射したイオ
ンやスパッタリングされた粒子は、SOL内で、プラズマ電子によりイオン化された後、シー
ス電界による表面方向への加速、磁界によるローレンツ力、プラズマイオンによる摩擦力
を受け、回転しながら斜め磁力線に沿って運動し、最終的にSOLを抜け出す、または表面
へ戻り再堆積する 134-139)。従って、イオン反射率とスパッタリング率は、ビーム実験の
測定値よりも小さくなる。これらの状況を再現し、詳細な情報を得るためにシミュレーシ
ョンを行う。
壁を衝撃するイオンは、単色ビーム実験のように一定の入射エネルギーと角度を持つの
ではなく 、広い分布を持つため、衝撃イオンの中には高エネルギーや表面すれすれ入射の
イオンが存在する。このため、反射やスパッタリングが生じる関エネルギーは低下し、値
は高くなる 140-144)。この事は、衝撃粒子をMaxwell速度分布で仮定し、シース電界による
加速と斜め磁力線に沿ったプラズマ束の影響を考慮して行ったYamamuraとKawamura143)
のシミュレーションの結果からも確かめられている。このようなイオンの速度分布は、
川 =/\j ー さ~Ti ln(R 1 ) cos(R 2)、 川 =~ /-~ιTi ln(R1)sin(R2)、
V Mp V Mp 
VOzザ長{q九一川(Rl)}、ν0='Vvふ吋吋、 E吋めvt
Y H.lp 
Ti:イオン温度、q衝撃イオンの価数、れ:シースポテンシャル
Mp:衝撃イオンの質量、Eo:衝撃エネルギ一、R1、R2:一様乱数
( 4.1) 
のようにイオン温度とシースポテンシヤルに依存している。衝撃イオンの荷電状態(価数)
が高い程、シース電界による表面方向への加速が大きくなり、入射角は表面法線方向に近
づく 。シースポテンシヤル九(X)とシース電界Ex(x)はShiraishiとTakamura145)による解析式
助)=半=目、生={弐1-勾)1/2+2吋 X)-4P/2
UAλD d ~ d~ (4.2) 
_Ys(X) t:_X J__r kBTe V/2 . .::;:_~ X 一 一一、 1; = 守、 λD =I ~一一τ) '-:ァパイ遮蔽長、 w:シース長、 kB:ボルツマン定数、
le λD ¥4nneeL，j 
Te三Te(z)= Teoexp{-{w +z)/λT}:電子温度、 Teo:フ令ラズマ近くシース端の電子温度、
ne三ne(z)= ne oexp{ベw+z)/λn }:電子密度、向。:フ。ラズ、マ近くシース端の電子密度、
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入r:電子温度に対するe-folding長、 λn.電子密度に対するe-folding長
を用いる J シースホテンシヤルれ(x)は、シース端x=10λDからの距離xにおける値で、表面
に近づくほど負の方向に大きくなる。x=Oの表面で、水素プラズマに対してはVs(0}=-2.84 Te 
となる 146)。電子密度と電子温度は、
面へ指数関数的に減少し134)(図4.2)、
シース端であるLCFS(LastClosed Flux Surface)から表
電子温度とイオン温度は、 Te=Tiと仮定する。衝撃イ
オンの荷電状態qは、 Boleyet al.147)の実験データより+3とする。入射時に磁束密度B 、壁
に対して入射角αの斜め磁力線に沿ったプラズマ粒子束による摩擦を受け148)、式(4.1)の
Maxwell速度分布は更に修正される(図4.2)。国体内に侵入した衝撃イオンと固体内で生成
された反跳原子の軌道は、 4.1.1(または4.1.2)のモデルによるモンテカルロ法で追跡する。
表面から放出される衝撃イオンは反射イオン、反跳原子はスパッタリング粒子となる。放
出時の粒子のエネルギーは低エネルギーの場合が多く 、中性粒子とみなせるので、ある工
ネルギ-Ei、ある方向のまま、 プラズマ電子により SOL内で、イオン化されるまで直線で進
むo aをイオン化断面積、 くOV>をイオン化rate係数、 Miを放出された不純物イオン(粒子)の
質量、 vをプラズマ電子の速度とするとき、平均イオン化距離ん=(2EdMi )l/'2j(n eくOV>)と一
様乱数を用い、 モンテカルロ法に従ってイオン化点を決定する。イオン化rate係数には、
Boley et al.147)によるイオン化断面積の解析式から計算したrate係数の数値デー夕 、または
Lennon et al.149)による解析式を用いる。イオン化した粒子は、磁力線に垂直な面内でロー
レンツ力を受けて電磁界中で回転し、電界による表面方向への加速、 プラズマ粧子東
による摩擦力を受けながら、磁力線方向に沿って移動する。
Mi宅=qdi +Vi x前
dtι 
この運動は運動方程式
ri:不純物イオンの座標、日:不純物イオンの速度、νi=(2EdMi)l!2、
Ei:不純物イオンのエネルギ一、長:磁力線の磁束密度、 qi:不純物イオンの価数、
正:シースポテンシャルの電界
(4.3) 
をRunge-Kutta-Gi 1法により解析する事で追跡する。運動中のイオンはイオン化を繰り返
し、荷電状態が高くなるので、 イオンのラーモア半径は徐々に小さくなる。放出粒子の質
量、速度が大きく、荷電状態、が低い程、半径が大きく、表面へ粒子は戻りやすい。SOL内
の追跡は、表面から放出された全ての粒子に対して行い、追跡中iこSOLを抜け出したり 、
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ターゲット板の外に出た粒子が最終的な反射粒子とスパッタリング粒子となる。ターゲッ
ト板上に戻ってきた粒子は再堆積すると仮定し、更なる追跡は行わない。
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図4.2 反射イオンとスパッタリング粒子のSOL内輸送とシミュレーション条件の
モデル図。シミュレーションに用いたパラメータ :LCFS(Last Closed Flux 
Surface)の電子密度neo=1013[crn勺、SOL(ScrapeOf Layer)の密度e-folding長
λe=1.5[ cm]、LCFSの電子温度TJCF540-moleV]、SOLの温度e-folding長入T
=4[cmJ、磁束密度B=2[T]、ターゲットの大きさLx=Ly=5[cm]、表面に対す
るBの角度α=10[0]、LCFSまで、の距離Zo=O.4[crnJv
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4.2 シミュレーション結果と検討
4.2.1 イオン反射とスパッタリング
スタティックモデルにより、主にC3+がC表面とw表面を衝撃した場合について、シ
ミュレーションを行った結果である。現在、プラス、マ中に存在する不純物イオ ンの大部分
がCイオンであり、低Z材のプラズマ対向壁材料(PF聞 として、Cは現在広く使用されてい
る1)0 Wは高Z材のPFMとして最近注目され始め、大型装置での実験が始まっている 3)。ま
た、 C表面とw表面からスパッタリングされた粒子がプラズマイオンとなり 、再び壁表面
を衝撃する場合に生じるセルフスパッタリングについてもシミュレーションを行った。こ
の場合は、 C表面をC3+が、W表面をW3+が、そして、比較のために選んだ、cとwの中間のZ
材である Ni表面を N i3 +が、 それぞれ衝撃する 。 表面障壁の昇華エ不ルギ~ Esは 、 cは7. 3 7
[eV]、Niは4.44[ eV]、 wは8.90[eV]で、ある 67)。衝撃イオンはシ ース電界により修正された
Maxwell速度分布を仮定しているので、衝撃エネルギ一、 角度共に広い分布を持つ。SOL
の電子(イオン)温度の関数としてイオン反射(後方散乱)率とスパッタリング率を計算す
る。ターゲツト表面中心付近の電子密度は5.73X 1012 [cm-3]、電子(イ オン)温度とシースポ
テンシヤルはSOLの電子(イオン)温度が10-100[eV]のとき、それぞれ8.12-81.2[eV]と20.2
-202[eV]になる。
Cイオン衝撃によるcとWのスパッタリング率は、Maxwell速度分布イオ ン衝撃の場合、
高エネルギ一部分のイオンの入射と、低エネルギーでも表面すれすれ入射によりスパッタ
リングが可能になるため、垂直入射の単色エネルギー衝撃で得られる値より大きくなり 、
スパッタリングが生じ始める関エネルギーは低くなる (図4.3(b))140-144)。更に、セルフス
パッタリングの場合には(図4.4(a)、4.4(b)、4.4(c)、イオン反射も含んでいるで、スパッタ
リングの関エネルギーよりも 、低エネルギーで粒子放出が起こる(同種。粒子放出率=反射
率+スハッタリング率)0YamamuraとBohdansky 150)による few-colisionモデルから、スパッ
タリングの関エネルギーは、cイオン衝撃に対してCは49.4[eV]、Wは53.0[eV]、 セルフス
パッタリングに対してNiは29.7[eV]、 Wは59.6[eV]と求められ、単色エネルギー衝撃に対
するシミュレーション結果とよく一致している。単色エネルギー衝撃の場合と Maxwell速
度分布の場合で、WターゲットからのC3+の反射率の変化が小さいのは、低エネルギー衝
撃時の入射エネルギー及び入射角依存性が元来弱いからで、Cターゲットからの反射は、
Maxwell速度分布イオンの斜入射の効果によりかなり大きくなる(図4.3( a))。同様に、
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シース電界の影響を受けたMaxwell速度分布を持つC3+がC表面とw表面を衝撃
したときのイオン反射率RNとスパッタリング率YのLCFSプラズマ温度T_LC日e，l 
依存性。SOL内の粒子輸送を含まない場合と含む場合についての計算結果。
入射エネルギ-Eiで、イオンを垂直入射した場合のイオン反射率RNとスパッタリ
ング率Yの入射エネルギーEi依存性も同時に示すっ(a)イオン反射率RN、(b)ス
パッタリング率Y。
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W3+がそれぞれCNi3+、シース電界の影響を受けたMaxwell速度分布を持つC3+、図4.4
W表面を衝撃したときの粒子放出率(反射率RN+スパッタリングNi表面、表面、
率Y)のLCFSプラズマ温度TJtC日依存性。SOL内の粒子輸送を含まない場合と含
む場合についての計算結果。入射エネルギ-Eiで、イオンを垂直入射した場合の
粒子放出率(反射率RN+スパッタリング率Y)の入射エネルギ-Ei依存性も同時に
示す。(c)W3+。
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セルフスパッタリング率は電子温度とターゲットに依く、斜入射になるに従い増加する。
40 20 。?? ??』?
存しながら反射率の3-50倍の大きさになる事から、放出粒子の大部分はスパッタリング粒
Te.iLCFS， Temperature (eV) or Ei' Ion energy (eV) 
イオン化と回転運動を含むと、実
質的な反射率とスパッタリング率は、表面へ戻り再堆積する粒子が現れるために減少し、
子である。SOL内の反射粒子とスパッタリング粒子の、
Ni3+、 W3+がそれぞ、れC
Ni表面、 W表面を衝撃したときの粒子放出率(反射率RN+スパッタリング
シース電界の影響を受けたMaxwell速度分布を持つC3+、
表面、
図4.4
特に低エネルギーの粒子が多いスパッタリング率の減少が顕著である。LCFS(Last Closed 
ターゲット表面近くの電子密度と電子温Flux Surface)とターゲット聞の距離れが増加し、
SOL内の粒子輸送を含まない場合と含率Y)のLCFSブラズマ温度Tfm依存性。
度が減少するとき、表面近くでイオン化される粒子が減少するため、反射率とスバッタリむ場合についての計算結果。入射エネルギ-Ei
で、イオンを垂直入射した場合の
ング率の減少は抑制される。また、表面から放出されるスパックリング粒子数は、衝撃イ
オンのエネルギー(イオン温度)の低下と電界による加速の抑制のため減少する。
粒子放出率(反射率RN+スパッタリング率Y)の入射エネルギ-Ei依存性も同時に
示す。(a)C3+、(b)Ni3+。
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重いWのスパッタリング率は、 SOLの電子温度に依存し、大きく減少するが、軽いCの
反射率はわずかしか減少しない。前者は、スハツタリングされた重い原子のSOL内におけ
るイオン化平均自由行程が短い(イオン化確率が大きい)事と 、磁界中の回転半径が大きい
ためである。後者は、軽いターゲット材料から反射した粒子のエネルギ一分布が、低エネ
ルギー成分を多く含むためである (図4.5(a))。低エネルギーの反射粒子は短いイオン化平
均自由行程の効果のため、イオン化して表面に戻りやすいが、軽い粒子の場合は小さい回
転半径のため遠くまで回転しながら移動できる効果と部分的に打ち消し合い、反射率の減
少が抑制される。セルフスパッタリングの場合の反射粒子のエネルギ一分布にも、この傾
向は見られる。弾性衝突によるエネルギー損失が大きく 、固体内での大角度散乱も生じや
すいので、反射粒子のエネルギーが小さく 、表面近くでイオン化 しやすいからである。
図4.5(吟、 4.5(b)、4.6(a)、4.6(b)は、 Cイオン衝撃による C表面と W表面からの反射粒子
とスパッタリング粒子のエネルギ一分布を示す。図4.7(a)、4.7(b)、4.7( c)は、セルフス
ハッタリングに対する放出粒子のエネルギ一分布を示す。反射したCのエネルギ一分布は
電子温度に強く依存し、高温で分布はスパッタリング粒子のエネルギ一分布と比べて非常
に高し~(図4.5(吟、 4.6(a)) 。 スパッタリング直後の粒子のエネルギ一分布は2-4[eVJ にヒーク
を持ち、大部分の粒子は50[eV]以下のエネルギーを持つ(図4.6(a)、4.6(b)、4.7(81)、4.7(b)、
4. 7( c)。エネルギ一分布の形はThompson151)公式EI(E+Es)3による形と異なり、ピークエネ
ルギーは低エネルギー側に1-2[eV]シフトし、分布の広がりが狭く、温度が低くなる程ず
れが顕著である。SOL内に低エネルギーで放出、イオン化された粒子の回転運動は、短い
イオン化平均自由行程のために、SOLを輸送中のスパッ タリング粒子のエネルギ一分布の
低エネルギ一成分を大きく減少きせる。この傾向は、ターゲット板がLCFSに近い(Zoが短
し，)とき、表面の電子温度が高く、電子密度が大きくなるためイオン化が起こりやすい事
から顕著になる。更に、短いイオン化平均自由行程に加え、重い粒子の場合は大きな回転
半径のため表面に戻りやすいので、低エネルギ一成分の減少は粒子の質量が重い程顕著に
なる。一方、シース電界による加速のため、高エネルギ一成分のわずかな増加が、低い電
子温度の場合に生じる。
イオン化後、再堆積する反射粒子とスパッタリング粒子の間で荷電状態に大きな違いが
ある(図4.8( a)、4.8(b) )(， 反射粒子の場合はエネルギーが高いので、 高い荷電状態にイオン
化する前にSOLを抜け出すため、反射したCの殆ど(>80[%])は最低電子温度で荷電状態+1
である。一方、低エネルギーのスパッタリング粒子がSOLを抜け出すまでには、イ オン化
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とNi表面と、W3+とw表面。
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を繰り返しながら同転運動をするため、スパッタリングされたWの荷電状態は高温で広く
分布し、非常に高い荷電状態(>+10)の粒子も存在するつ電子温度の低下と共に、多重イオ
ン化イ確率が減少するため、反射したCとスパッタリングされたCは共に低い荷電状態にな
るコ上に述べたスパッタリング粒子と反射粒子聞の性質の相違点と類似点は、イオン化平
均自由行程のSOLの電子温度と粒子の質量に対する依存性と、 SOL内のイオン化された粒
子の回転半径から生じている コSOL内で、イオン化された粒子の、回転運動中の多重イオン
化は、低エネルギーの重イオンに対して顕著になり、 SOLの電子温度が低い場合は生じ難
い"前者は上に述べた相違点、後者は類似点を作っている。
反射粒子とスハッタリング粒子の平均イオン化長は、街電状態が高くなるに従い、イオ
ン化確率の減少(イオン化ポテンシヤルの増加)のため増加し、 SOLの電子温度が高くなる
に従い、イオン化確率の増加のため減少する(図4.9(a)、4.9(b)、4.9(c)、4.9(d)。スパッタ
リングされたWの平均イオン化長は、軽い粒子の平均イオン化長よりも、大きなイオン化
碓半のためにかなり短く、低い荷電状態のイオンの平均回転半径(直径)に匹敵する。低エ
ネルギーの重イオンは多重イオン化を生じる前に、早ければ1回転以内に表面に戻る jコ一
般に、低エネルギーのイオン衝撃によるスパッタリング粒子の放出角度分布は、表面法線
方向の粒子放出が減少するため、余弦分布からずれ152)、斜め方向に放出されやすくなる
ので、スパッタリングされたwはW表面に再堆積しやすい。
w+、W2+、W3+はSOL電子温度Te二100[eV]で、 SOL内においてイオン化直後l回転以内に
再堆積する。W10+は磁力線に対する W表面の傾斜のため、スパッタリングされた場所か
ら遠く離れた場所に多数の回転(>27.8回)を繰り返して再堆積する。スパッタリングされ
た、または反射したCのように軽いイオンは、イオン化確率が小さく(イオン化ポテンシヤ
Jレが大きく)、回転半径が小きいため、再堆積するまでに多くの回転運動を行う 。スパッ
タリングされたC3+は85.7回、 cから反射したC3+は94.7回、Wから反射したC3+は88.3回で
ある 。対照的に、重いイオンの場合、 Cイオン衝撃によりスパッタリングされたw3+は
0.19回、 wイオン衝撃により反射したW3+は0.06回、スハッタリングされたW3+は0.16回で
ある。イオン衝撃がSOLに面したターゲット表面上に一様に行われた場合、スパッタリン
グされた殆どのWは一様に再堆積し、 W表面の実質的な損耗は殆どないが、c表面はかな
りの損耗を受け、しかも表面への再堆積は傾斜した表面先端部分に局在する。
多数のWが表面に戻って来て再入射する、 wのセルフスパッタリングは、 Te=100[eV]の
高温では表面損耗と再堆積過程に大きな影響を与える。スパッタリングされ、SOL内でイ
98 
オン化されたwイオンが持つエネルギーは、セルフスパッタリングの関エネルギーに比べ
十分低いが、再入射直前のシースポテンシャルによる加速がセルフスハ ツタリングを可能
にする。セルフスパッタリングに対する W粒子の関エネルギーは59.6[cV](Cの場合、 49.4
[eV])67)であるが、 Te=100[e v]のシースホテンシヤルは202[e V]で、あり、街電状態が高い
程、加速が大きくなる。この加速のため、衝撃方向は表面法線に近くなる。wイオンの垂
直入射によるセルフスパッタリング率は入射エネルギ-約1[keV]で1を越える67) Wのセ
ルフスパックリングに対する計算結果も、 Te=100[eV]のとき、 SOL内の粒子輸送を含まな
い場合札、 SOL内の粒子輸送を含む場合=0.3になり(図4.4(の)、スパッタリングされたWの
約70%が再堆積(再入射)している 。これらの事から、シースポテンシヤルによる加速は、
高い荷電状態のWイオンに対して、高次の効果を含んでいない、現在の計算結果に大き六
問題を引き起こす可能性を持つ。Cイオンのセルフスハッタリングに関しては、現在の計
算結果にも影響が少ない。Te=100[ eV]の時で、さえ、 SOL内に放出されたCイオンの非常に
小さな多重イオン化確率のため、表面に戻ってくるイオンは少数であり、セルフスハッタ
リング率もかなり小さい(<0.02(入射エネルギ-100[eV])、 =0.3(入射エネルギ-1[kcV]))67)(
図4.3(b)、図4.4(a))。従って、重原子を取り扱う場合は、高次の効果を含んだ計算を行つ
必要がある。
4.2.2 イオン注入と表面損耗
ダイナミックモデルによるモンテカルロ法で、 C3+がW表面を衝撃した場合について、
シミュレーションを行った結果である。プラズマからの壁衝撃イオン束はかなり大きいの
で、衝撃イオン束に依存したイオン反射、スパッタリング、実質的なターゲット材料のF
耗、放出粒子のSOL内の運動、再堆積に関する情報を得るためにはターゲット材料の変化
をシミュレーションに含む必要がある。4.2.1の計算結果から、 SOL内の反射した、または
スパッタ リングされた粒子のイオン化、回転運動をシミュレーションに含む事により、実
質的なWのスパッタリング率は、表面に再堆積する Wイオンのためにかなり減少したが、
cイオンの反射率は少し変化しただけである 。この小さな変化は、スハッタリング粒子の
エネルギーよりも反射粒子のエネルギーが高い事と関係がある。イオン化した粒子が大き
な回転半径を持つときでさえ、その粒子が高エネルギーであれば長いイオン化長を持つの
で、両方の効果が部分的に打ち消し合い、再堆積が起こり難くなるつC3+の注入と、先に
Wターゲットに注入されたCイオンにより 二成分構成のターゲツト内のW原子の再配置、
99 
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合、それぞれに対するスタティックモデルとダイナミックモデルのシミュレー
ダイナミックモデルの場合、全イオン束は60X 1 016[ crn-2J 0 (b)イション結果。
オン反射率RNoYW)とイオン反射率RNのC3+がW表面を衝撃したときのスバッタ リンク引率(YC、図4.10
SOL内の粒子輸送を含まない場合と含む場LCFSプラズマ温度TfN依存性。
いため、反射率はCターゲツトからの反射率に近づく(図4.3(a))oSOL内の放出粒子のイオ
ン化と回転運動を含む場合、大部分の反射したCイオンは表面に再堆積しないが、
合、それぞれに対するスタティックモデルとダイナミックモデルのシミュレー
スパッション結果。ダイナミックモデルの場合、全イオン束は60X 1016[crn勺。(a)ス
タリングされたWは短いイオン化長と大きな回転半径のため再堆積する。更に、形成されYW)。バッタリング率(YC、
プラス、マに入る粒子もある。たC層からスパッタリングされたCの中には、再堆積せず、
C層を形成可能な程濃い実際のプラズマ中のC濃度がW表面近くで、これらの結果から、スタティックモデルでは模擬出来なかった付加的な衝突過程を生じ衝突ミキシングは、
C層から放出されたC原子となる事Wターゲットから放出された不純物の殆どは、場合、cイオンの反射である。それは、注入されたCのスパッタリングと 注入されたCからの、
が予測される。Wのスパッタリングは付加的なCのスパッタリングのために抑制される(図4.1O( a)) る。
C3+による CとWのスパッタリング率の衝撃イオン束に対する変化を図C3+の反射率と、cイオが、逆にCのスパッタリングはWのスパッタリングよりもかなり生じやすくなる。
w内C3+の反射率とwのスパッタリング率は、4.11に示す。衝撃イオン束の増加と共に、ンは、注入後形成されたC層からは殆ど反射せず、その層の下にあるバルク Wの中に注入
Cのスパッタリング率は増加す
る。SOL内の放出粒子のイオン化と回転運動を含む場合、表面への再堆積のため、反射率
に注入されたCイオンによる C層形成のため減少するが、cイオンの反射はW原子のみのターゲットからの反射と比べて減少する(図
C3+はバルク Wまで到達できな4.10(b))。低い電子(イオン)温度(低衝撃エネルギー)では、
されるため、
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C3+の注入と、放出されたcとwの再堆
C3+によるCのスパッタリング唱がWのスハッタ リ
イオン束の増加と共に、放出された粒子の再堆積
C3+の飛程(=40[入])が
積のためにW表面は成長する(図4.12)。
ング率よりも大きい(図4.10(a))事から、
はW表面上に過剰濃度の厚いC層を形成する。高衝撃イオン束では、
ける場合でも、 SOL内の放出粒子の運動を含むと、
とスパッタリング率は減少し、特にWのスパッタリング率の場合に顕著である。衝撃イオ
C3+の反射率はわずかに，増加するン束が中間束の辺り (SOL内の電子温度の中間辺り)で、
スタティックモデルによるシミュレーションでは逆の結果が得られる (図4.10(b))0C 
cからよりもWからの方が大きく、表面に再堆積したWから反射する C3+が存
が、
の反射率は、
C3+→W; Maxwelian without SOL transport 
またはバルク Wから反射す在するためである 。他の反射したC3+は、形成されたc層、
MaxwelIian with SOL transport 
(a) 
? ?? ? ?
0.5 ー~C3+ 
(a) 
1.0 
0.5 
Cターゲットかc層の形成が顕著になり 、
0.0 
1.0 
0.0 
1.0 
、、 ー? ?
? ??， ， 、
、
、? 』 ， ， ，? ???? 、、
一.. C3+ 
(c) 
0.5 
0.0 
1.0 
0.0 
150 -150 
0.5 
??????
0.5 
調ー... 
~ 
一券』
C3+ 
CJ+ 
C3+ 
(c) 
(d) 
0.5 
0.0 
l.0 
0.0 
・150
0.0 
1.0 
0.5 
0.5 
? 。 ? ?
?
? ? 。
? ? ? ? ?
?
RN' YC and YW 
Maxwelian without SOL transportl一一一一
る。更に衝撃イオン束(電子温度)が増加すると、
らの反射率に近づく っ
Maxwelian with SOL transport 
0.4 
Dynamic mode 
60 
??
?
?
???
、
〉
?、
??
、』「
?
??
?
??
?
?
?、???
??，、?、?
?
?
ー?
?
?
〔 、?「
?
?
、、，，，
、
“・ 『 ‘、~ 』 “・ー』 『 ーー ~ ーーー ←一一ー ←一『
Y w 
50 
Y C 
40 
<!>， Fluence (X 1016 cm-2) 
30 
C3+→W 
20 
?????
? ??
?
0.3 
0.2 
?
『
?
?
??
? ?
? ?
? ? ? 』
?? ? ?
?
? ?
??
?
?
?? ?
?。?
? 。 ?
? ?
?
??
?〉???
?????? ?
??
??
?
150 100 50 
(入)
。
Depth 
-50 
??? ???100 50 
(A) 
-50 
Depth 
-100 
LCFSフラズマ温度Tfm=100[eV]でC3+がW表面を衝撃したときのスバッタリン
YW)とイオン反射率RNの衝撃イオン束に対する変化。 SOL内の粒子輸
図4.11
w内のcとwLCFSプラズマ温度Tfm=100[eV]でC3+がW表面を衝撃したとき、図4.12クゃ率(YC、
送を含まない場合と含む場合に対するシミュレーション結果。
SOL内の粒子輸送を含まない場合との深さ分布の衝撃イオン束に対する変化口
含む場合についてのシミュレーション結果。衝撃イオン束(a)5x 1016[ cm-2]、
(b)12.5 X 1016 [cm-2]、(c)40X 1016[cm-2]、(d)60X 1016[cm-2]0 
SOL内に放出された粒子の運動による再堆積は、表面近くのCとWの組成と深さ分布、
cとwのスパッタリングの効果のため、大きな損耗を受w表面の損耗に大きく影響する。
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40 形成されたc層よりも短くなるため、バルク Wからスパッタリングされる W原子はわずか
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スパッタリングと再堆積を繰り返す事になる。一方、になり、再堆積層中のW原子が、
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SOL内の放出粒子の運動を含まない場合、注入された衝撃C3+は、浅い深さの領域に分布
し、損耗されているWターゲット表面からの深さ分布のピーク位置は、衝撃イオン束と関
スこの場合は、最大の衝撃イオン束の時でさえ、係なく殆ど同じ位置い40[A])である。
バッタリングされるW原子はバルクWから生じているつ
100[eV]以下のエネルギーでは非常に小さく
(~0.01) (図4.10(a))、スパッタリングの関エネルギーはYamamuraとTawara67)によると50[eV]
付近である。SOL内の放出粒子の運動を含まない場合(表面衝撃前のシース電界による加
C3+衝撃による Wのスパッタリング率は、
???
高電子温度速を含む)、低電子(イオン)温度(~30[eVJ)では、 C3+の注入による堆積が生じ 、
Maxwell速度分布の高エネルギ一部分のイオン衝撃とシース電界による加
30 
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(100[eV])で、は、
W表面の損耗が生じている(図4.13(a))。衝撃イオン束の増加と共に、低温で
は、堆積層の厚さは急増している。高温(100[eVJ)で、は、損耗は生じているが、深さはあま
速のため、
40 
り深くない。中間温度(50[eV]、70[eV])では、衝撃中に損耗から堆積への遷移が生じてい
る。表面の損耗と堆積の過程の、 30 
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このダイナミックな変化は、バルクW中への C3+の注入
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とW表面近く (<100[A])のC層の形成が原因である。cからのC3+の反射は、 Wからの反射よ
wに対しては=0.46電子温度10-100[eVJの範囲で、Cに対しては=0.01、
である(図4.3(a))。従って、殆どのC3+はC層を通過し、二成分構成のW中に注入される。
この結果から、低温ではCの堆積が顕著であり 、高温では表面損耗がわずかに生じ、中間
りもかなり小さく 、
c層の形成により生じる事になる。材料の組成と温度では損耗相から堆積相への遷移が、
C3+による Wのスバッタリ深さ分布の変化を含まないスタティックモデルによる計算は、
-20 
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ングのため、表面損耗のみ示し、損耗の深さは衝撃イオン束と共に直線的に増加する(図
4.13(a):破線)。
SOL内の放出粒子の運動を含む場合、表面のす員耗と堆積の過程のダイナミックな変化は 50 60 
Carbon ion fluence (x 1016cm-2) 
LCFSプラズマ温度計?=10、20、30、50、70、100[eVJで'C3+がW表面を衝撃し
40 30 20 10 
図4.13(b)に示すようになる。最高の電子温度(100[eV])を含む全ての温度で、
放出された粒子(主にC)の再堆積により 、Cの厚い堆積が生じる。衝撃イオン束の増加と共
に、Wターゲット内のC層の形成のため、
C3+の注入と
図4.13
w表面の損耗とCの堆積の、衝撃イオン束に対する変化。破線はスタたとき、Wのスパッタリングは減少するが、c層からのC
wのスパッタリングにより損耗し
た深さを示す。(a)SOL内の粒子輸送を含まない場合、(b)SOL内の粒子輸送を含
む場合。
ティックモデルのシミ ュレーションを行い、のスパッタリングは増加する。高衝撃イオン束(60X 1016[ cm-2])で、 Cのスパッタリ ング率
(=0.26(SOL電子温度(lOO[eV])))がWのスパッタリンクゃ率(=0.02(SOL電子温度(100[e VJ)))より
遥かに大きくなる(図4.10( a)c Maxwell速度分布したイオンの、高エネルギ一成分の衝撃
105 104 
にも関わ らず、スパッタリングされたCの再堆積はW表面上に、過剰濃度の厚いC層を形
成する これとは対照的に、低電子温度(10[eV])で、は、cとWのスパッタリング率は関エネ
ルギーのために非常に小さく、損耗と堆積の過程への、スパッタリング粒子の寄与は殆ど
無視でき、 C3+の注入効果が大きく 、図4.13(a)と図4.13(b)はよく似ているο この結果か
ら、衝撃C3+の注入と放出された粒子(主にC)のイオン化、 回転運動、 表面への再堆積によ
り、 Cの厚い堆積が全ての温度に対して生じる事になる。SOL内の放出粒子の運動を含
み、 wのスハッタリングにスタティックモデルのシミュレーシ ョンを行った場合(図4.13
(b):破線)、スパッタリングされたWの再堆積のため、 表面の損耗は明 らかに少な くなる(図
4.13(a):破線)0
フラズマ対向壁材料(PFM)の損耗やCの堆積(PFM表面の成長)が生じる事は、プラズマイ
オン混度、プラズマイオン束、プラズマ中のC濃度等に依存する。NaujoksとEckstei n 130) 
は、フラズマイオン温度Ti=40[e V](図4.12の場合よりも低い)のとき、 CイオンとDイオンの
同時衝撃による Wのスパッタリングについて、TRIDYNを用いて、シミュレ-ションを
行った(SOL内の放出粒子の運動は含まない)。その結果は、衝撃イ オン束中のCイオン濃
度が3%のとき、衝撃中に堆積相から損耗相への遷移を示した。衝撃Cイオンのエネルギー
(温度)の低下は、cとWのスパッ タリングの減少を導き、Cの堆積が顕著になる。現在のモ
ンテカルロプログラムは 、 SOL内の放出粒子の運動を含まない場合、低温(~40[eV])で、表面
の成長を計算した(図4.13(a))0高衝撃イオン束では、衝撃イオン束の大部分(=97%)を構成
しているDイオンによる、注入されたCの付加的なスパッタリ ングが、堆積したC層の損耗
や、堆積相から損耗相への遷移を引 き起こ している可能性がある 。更に、c層の化学ス
ハッタリングも損耗と堆積の過程に寄与する可能性が大き し)129)。
4.2.3 多種イオン同時衝撃
ダイナミックモデルによるモンテカルロ法で、 Cの他に、プラズマ粒子の大部分を借成
している燃料のDと、cに次いで多い不純物であるOが、w表面を同時衝撃した場合につい
てシミュレーションを行った結果であるョ衝撃イオンの荷電状態は、 Boleyet al.l47)の実験
データより cと0に対してはは、 Dに対しては+1とする 。シミュレーシ ョン方法は、全体
のイオン束を構成している各イオンの割合に対応して、衝撃粒子の総数を分け、一様乱数
によりランダムに各イオンを入射する。4.2.2のシ ミュレーシ ョン結果と比較し、D+と()3+
が、 C3+と同時衝撃した場合の効果を調べるために、C3+のイオン束は60x 10 16[ crrr'2]に固
定する。従って、全体のイオン束に対して、C3+の占める割合が小さい場合は、全体のイ
オン束は大きくなる。C3+は、団体に注入後、 C層を形成する可能性があるが、0+と()3+
は、核融合装置内の壁表面が高温であるため、注入後、直ぐに表面から脱離すると仮定し
た。このため、伊と()3+による、固体材料の組成とその深さ分布の変化は生じない。その
他の部分は、4.2.2のシミュレーション方法と同じである。シミュレーシ ョンは、SOLの電
子(イオン)7昆度が40[eV]で、行った130)，、
W の表面障壁の昇華エネルギーι=8.90[ e V]67)を用いると、YamamuraとBohdansky150)の
few-coUisionモデルから、Wのスパッタリングの関エネ jレギーはD+、C3+、0
'
+の衝撃に対
して、それぞれ222[eV]、 53.1[eV]、 45.2[eV]となるので、衝撃エネルギーが40[eV]以下で
スパッ タリングは生じない。 しかし、イオ ン温度が40[eV]のMaxwell速度分布を持つ
D+(88%)、C3+(6%)、Q3+(6%)がW表面を同時衝撃した場合、Maxwell速度分布による表面に
対する イオンの斜入射の効果と高エネルギーのイオンの存在と 、表面衝撃前のシースホテ
ンシャルによる加速のために、スパッタリングの関エネルギーが低くなり 、スハッタリン
グが生じる(図4.14(a))。更に、C3+の注入とW原子の固体内の移動により 、国体材料の組成
と深さ分布が変化 し、注入されたcの付加的なスパッタリングが生じる。イオン束が増加
するに従い、 w表面上に、注入されたCの層が形成されるので、Cのスパッタ リングが増
加し、Wのスパッタリングが減少するため(図4.14(a))、 これらのスパッタリングは大きな
表面損耗を導く(図4.15(a))003+を含まない、D+(94%)とC3+(6%)のイオン束による同時衝
撃では、表面損耗は抑制 され、C3+(100%)のイオン束による衝撃では、表面上へのCの堆
積が生じる(図4.15(a))0D+や03+の衝撃イオン束に占める 割合が増加するに従い、 図4.16
(a)の固体表面近くのC濃度の深さ分布に見られるように、D+や03+の衝撃による、主に注
入されたCの付加的なスパッタリングが増加するため(図4.16(a)のCの濃度の減少)、 C3+衝
撃により形成された厚いC層が薄くなり 、表面堆積相から損耗層への遷移が生じる。D+、
C3+、()3+の同時衝撃に よる深さ分布は、ほぼC3+の飛程(=40[A])の分布に一致する。SOLf-人
の放出粒子の運動(放出粒子のイオン化、 回転運動、表面への再堆積)を計算に含む場合、
表面への再堆積のため、スパッタリング(特にW)はかなり減少する(図4.14(b))。従って、
D+とQ3+の衝撃に よる、注入されたCの付加的なスハッタリングが生じる、D+、C3+、03+
の同時衝撃の場合においても 、Cの堆積に よる(図4.15(b))、厚いC層の形成が生じる(図
4.16(b))。イオンの反射率は、D+の質量が軽いために最も大きく 、SOL内で、イオン化後、
表面に殆ど戻らない。C3+とσ+は、質量差があまりないため、その特性は良く似ている。
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c3+ ion fluence (x 1017 cm・2)
LCFSプラズマ温度T:?=401cV]のM以 well速度分布を持つ0+、C3+、び+がW表面図4.15LCFSプラズマ温度T;fF5401cV]のMaxwell速度分布を持つ0+(88%)、C3+(6%)、図4.14
w表面の損耗と Cの堆積の衝撃Cイオン束に対する変化。太
線は0+(88%)、C3+(6%)、Q3+(6%)の同時衝撃、細線はD+(94%)とC3+(6%)の同時
衝撃、極細線は C3+( 100%)の衝撃。(a)SOL内の粒子輸送を含まない場合、 (b)
SOL内の粒子輸送を含む場合。
を衝撃したとき、スパッタリング、率(YC、YW)の衝撃Cイオ
ン束に対する変化。(a)SOL内の粒子輸送を含まない場合、 (b)SOL内の粒子輸送
を含む場合。
03+(6%)がW表面を同時衝撃したとき、
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図4.17(a)、4.17(b)は、 D+(88%)、C3+(6%)、03+(6%)の同時衝撃の場合、注入されたCの
層を持つW表面からの、スパッタリング粒子のエネルギ一分布を示す。国体内で、弾性衝
突において、衝撃イオンから反跳原子に移動するエネルギーが小さく、衝突カスケードが
十分に発達していないため、百lompson151)公式による分布よりも、ピークエネルギーは低
工不ルギー側に1-2(eVJシフトし、分布の広がりが狭いo SOL内の放出粒子の運動は、エ
不ルギ一分布の低エネルギ一成分を減少させ、この傾向は、小さな平均イオン化長と大き
な平均回転半径を持つ、質量が重い粒子Wに対して顕著に現れる。
図4.18と4.19は、 D+(88%)、C3+(6%)、03+(6%)の同時衝撃の場合、一旦スパッタリング(
表面から放出)された後、SOL内で、イオン化、回転運動を経て、表而へ再堆積した粒子の
荷電状態の分布と、平均イオン化長と平均回転半径をそれぞれ示すo Wは+10以上の非常
に高い荷電状態まで広く分布するが、 Cは+1や+2の荷電状態の粒子が殆どであるのイオン
化された原子の、回転運動中の多重イオン化の確率が、低エネルギーで重い粒子程、大き
いためであるつ荷電状態が高くなるに従い、イオン化確率(イオン化ポテンシヤル)が減少(
増加)するため、平均イオン化長は増加するが、大きなイオン化確率を持つWの方がCより
も平均イオン化長が短く、それは、低い荷電状態で、は平均回転半径(直径)に近づ、く 。これ
らの事から、低い荷冠状態C+1や+2)のWは、SOLf-勾においてイオン化直後1回転以内に再
堆積しやすい。
SOLの電子(イオン)温度が40[eVJで、0+、C3+、03+がW表面を同時衝撃するとき、SOL
内の放出粒子の運動を含まない場合、D+や03+の衝撃イオン束に占める割合が増加するに
従い、0+や03+による、Wに注入されたCやバルク Wの付加的なスパッタリングが増加す
るため、堆積相から損耗相への遷移が生じる。一方、SOL内の放出粒子の運動を含む場
合、SOL内の運動後の放出粒子の再堆積のため、W表面上にCの厚い堆積層が生じやす
し か、 C3+、03+が同時衝撃するときでさえ、表面損耗は殆ど生じない。これらの結果
は、プラズマイオン温度、プラズ、マイオン束、プラズマ中のイオン濃度等に依存する事に
注意する必要がある。この計算では、 D+や03+は注入後、直ぐにWから脱離すると仮定し
たが、実際にはW内に留まる粒子もある 。また、D、c、oの化学的変化、特にCや0の化
学スパッタリング、照射促進昇華、昇華による損耗等129)も生じるので、これらの効果を
シミュレーションモデルに含む必要がある。
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図4.16 LCFSプラズマ温度Tj?=40[刊 のMaxwell速度分布を持つ0+、C3+、α+がW表面
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を衝撃したとき、w内のCの深さ分布。C3+の衝撃イオン束は60X1016[cm-2]。
太線はD+(88%)、C3+(6旬、 Q3+(6%)の同時衝撃、細線は0+(94%)とC3+(6%)の同
時衝撃、極細線はC3+(100%)の衝撃。(a)SOL内の粒子輸送を含まない場合、(b)
SOL内の粒子輸送を含む場合。
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C3 +(6%)、
スパッタリング粒子(WとC)のエネル
C3+の衝撃イオン束は60X 1016[ crn-2] 0 SOL内の粒子輸送を含む場合
の分布は含まない場合の分布のピーク値で規格化。(a)W、(b)C。細線は表面障
LCFSプラズマ温度TJcm=40[cV]のMaxwell速度分布を持つD+(88%)、
03+(6%)がW表面を同時衝撃したとき 、
ギ一分布。
図4.17
C3 +(6%)、LCFSプラズマ温度TJCFS=40[cV]のMaxwell速度分布を持つD+(88%)、図4.19
イオン化後、再堆03+(6%)がW表面を同時衝撃したとき、 SOL内に放出されて、
積したスパッタリング粒子ονとC)の平均イオン化長と平均回転半径の荷電状態
に対する変化。C3+の衝撃イオン束は60X 1016[cm-2]o 
壁エネルギーEsを用いるThompson151)分布E/(E+Es)30 Es=8.90[eV](W)67)。
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第5章結論
核融合装置内における、フラズ、マイオンとプラズマ対向壁の間で生じるイオン ・固体表
面相互作用の中で特に重要であるイオン反射、スハッタリング、電子放出に関して、詳細
な情報を得るために計算機シミュレーションを行った。
荷電粒子(イオン、電子)と国体の相互作用を記述する上で重要な物理量で、シミュレー
ションでも重要な基礎データである弾性衝突と非弾性衝突の衝突断面積の計算を行った。
(1)弾性衝突(イオン、電子)
keVオーダーの荷電粒子と固体内原子の弾性衝突断面積を部分波展開法で、相互作用ポ
テンシャルには固体内の結品効果を考慮したmuffin-tinホ。テンシヤルを主に用いて計算し
た。イオンと電子の断面積の大きな違いは、微分断面積の振る舞いである。イオンの方が
高次の散乱波のため、散乱角零度付近で微分断面積が急増し、極端な前方散乱の傾向を示
した。電子の場合に低次の散乱波の干渉効果のため、大きな散乱角度で現れる振動特性
が、イオンでは零度付近の小さな散乱角度内に現れる。このため、全断面積はイオンの方
が10倍以上大きい aコ物理的に適切な平均自由行程(全断面積)と散乱特性(微分断面積)を計
算するためには、固体内に原子が束縛された効果や結晶性等を考慮した相互作用ポテン
シャJレを用いる必要がある。
(2)非弾性衝突(イオン、電子)
Lindhardの誘電関数理論を適用して、荷電粒子の固体内の非弾性衝突によるエネルギー
損失(非弾性阻止能)と電子励起に関係する断面積を計算したo keVオーダーでは、伝導電
子との非弾性衝突が生じやすい。イオンよりも電子の方が、全断面積が1000倍以上大き
く、極大が低エネルギーで現れるので、固体内電子を励起しやすく 、運動量、エネルギー
を移動させやすい。イオンによる非弾性衝突(電子励起)が生じる確率は、弾性衝突が生じ
る確率や電子の非弾性衝突が生じる確率と比べて非常に小さい(>イオンの荷電状態が高く
なると、非弾性衝突を生じやすくなるため断面積が大きくなり、平均自由行程は短く、非
弾性阻止能は増加する川計算したイオンの非弾性阻止能は、半経験的に導かれた阻止能と
一致した。電子の非弾性衝突に対する平均自由行程も、半経験的に導かれた平均自由行
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程、他の計算例と一致した O
プラズマ壁相互作用に大きな影響を及ぼす電子放出特性の情報を得るために、イオン衝
撃された固体からの運動放出(KE)に対して、半経験的モデルとダイレクトモデルを用いた
シミュレーションを行った。
(1)電子放出係数
keVオーダーでは入射イオンエネルギーが高くなるに従い、入射イ オンの質量が軽くな
るに従い、電子放出係数は増加する。イオンの非弾性衝突断面積は、イオンの速度が速い
程大きくなり(電子励起確率の増加)、イオンから電子に移動可能な運動量、エネルギーが
増加するからである。
軽いイオン入射の場合、反跳原子の電子放出係数への寄与は無視できる。入射イオンの
質量が重くなるに従い、入射エネルギーが低くなるに従い、入射イオンの弾性衝突による
エネルギー損失(衝突断面積)が増加し、電子励起能力は低下するが、電子励起が可能な運
動エネルギーを持つ多数の反跳原子が生成され、電子放出への寄与が顕著になる。入射イ
オンがターゲット原子より重い場合、運動放出の大部分は反跳原子からの寄与である。
イオン衝撃による運動放出に、荷電粒子による伝導電子励起の機構だ、け含む場合、閥エ
ネルギーが存在し、それ以下でのイオンと反跳原子による電子励起が困難である。 しか
し、最近の実験結果から、入射エネルギーが低い場合、入射イオンが重い場合、通常用い
られる関エネルギ一以下の電子放出が観測されている事から、電子昇位機構等の他の電子
励起機構が重要である。
イオンの荷電状態が高くなると、非弾性衝突の断面積が大きくなるため、電子励起が生
じやすくなり、電子放出係数は増加するのこの場合も、伝導電子励起の機構だけでなく、
電子昇位機構等を含む事により、更に精度の良い計算が可能になる。
入射角依存性の逆余弦則からのずれを表す、ぬ(ゆ1)=η(0)(cosct)イ(入射角度体垂直入射の
電子放出係数Yk(O)のパラメータfの計算値は実験によるfと一致し、入射角依存性を再現で
きた 。 低エネルギー(く10[keV])で、はf~l、中間エネルギー (Hト100([keV])で、 はfと 1、高エネル
ギ、一(>100 [ke V])で、はf=lになるつ逆余弦則ぴ=1)からのずれの原因は次のようになる円イオ
ンが反射するとき、または深い位置から戻るとき、表面近くで生じる付加的な電子励起
は、電子放出係数を逆余弦則よりも増加させる効果ぴ>1)を与え、中間以上の入射エネル
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ギーと中間の入射角度(30-60[0])で顕著になる。電子を励起せずに入射直後に表面から反
射するイオンは、電子放出係数を逆余弦則よりも減少させる効果ぴ'<1)を与え、低い入射
エネルギーと大きな入射角度(>60[0])で顕著である。反射の効果は、軽いイオン入射の場
合、反射率が大きい場合に重要である。十分運動エネルギーを持つ反跳原子の衝突カス
ケードが、斜入射により表面に近づくとき生じる付加的な電子励起は、電子放出係数を逆
余弦則よりも増加させる効果ぴ>1)を与え、高い入射エネルギーで顕著である。電子を励
起する前に衝突カスケードが、表面上に出て反跳原子が放出(スパッタリング)される事
は、電子放出係数を逆余弦則よりも減少させる効果ぴくりを与え、中間以下の入射エネル
ギーで顕著である。反跳原子の効果は、重いイオン入射のとき重要になる。
(2)電子放出統計分布
入射イオン1個当たり、放出される電子の個数n(n=O、1、2、...)に対する確率である、
電子放出統計分布Wnは、実験で観測されているポアソン分布からのずれを再現した。ず
れの原因は入射イオンと反跳原子の固体内の運動と、電子カスケード増倍過程である。入
射イオンの反射は、電子放出統計分布Wnに二つの効果を引き起こす。一つは、入射イ オ
ンが固体から出る途中、表面近くで生じる付加的な電子励起の効果で、n(2:2)に対する確
率Wnが大きな電子放出を導き、統計分布Wnはポアソン分布より広くなる。もう一つは、
入射直後に反射するため、電子を殆ど励起しない効果で、電子放出が生じ難く、大きな確
率Woを導き、統計分布Wnは狭くなる。重いイオン入射のとき重要である、反跳原子も同
様の効果を持ち、多数の反跳原子の生成は広い統計分布Wn、反跳原子の放出は狭い統計
分布Wnを導く 。
低い入射エネルギーでは、イオンの侵入が浅く、表面近く(く100[A])で生じる電子カス
ケード増倍過程は、多数個の電子放出を導き、確率Wn(位 2)が大きくなり、統計分布Wnは
ポアソン分布からずれる。しかし、過剰なカスケ」ド増倍は各電子の運動エネルギ}を減
少させ、放出電子数を減少させるので、確率Woの増加に繋がる。更に、高い入射エネル
ギーでは、深い位置で、励起された電子は電子カスケード増倍過程を通して、国体内電子と
強い相互作用を起こすので、放出電子数は減少、確率Woが増加し、統計分布Wnのポアソ
ン分布からのずれが顕著になる。
イオンの荷電状態が高くなるとき、イオンの固体侵入前の荷電状態を越えた電子放出
は、運動放出による寄与であるため、入射エネルギーが高くなるに従い、統計分布Wnは
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広がり、電子放出係数は増加する。
(3)放出電子のエネルギ一分布と角度分布
放出電子のエネルギー分布は、測定されたエネルギ一分布とほぼ一致し、入射エネル
ギー依存性と入射イオン質量依存性を再現したo2-3[eV]付近にピークを持ち、入射エネ
ルギーが高くなるに従い、入射イオンの質量が軽くなるに従い、高エネルギ一成分が増加
し、分布は高エネルギー側へ広がる。放出された電子の大部分は、イオンにより直接励起
された電子が発生源となる、電子カスケード増倍過程から生成された低エネルギーの電子
であるため、電子衝撃に対して観測されたエネルギ一分布とよく似ている。イオンの荷電
状態に対する依存性は殆どない。表面から放出される電子は主に表面から下40[A]以内の
深さから発生している。
放出電子の角度分布は、実験で観測されている余弦分布を示した。電子カスケード増倍
過程がよく発達していれば、入射エネルギ一、入射角、入射イオン質量、荷電状態等に殆
ど依存しない。
(4)表面凹凸と表面仕事関数の影響
小さなアスペクト比の表面凹凸に対しては、固体内の移動過程における非弾性衝突エネ
ルギー損失のために、理想的フラット面からは放出されない低エネルギーの電子が、凹凸
の傾斜面から放出されるようになり、電子放出係数の増加と放出エネルギ一分布の低エネ
ルギ一成分の増加を導く 。大きなアスペクト比に対しては、一旦放出された電子が隣り近
辺の凹凸面に再入射する効果が顕著になり、電子放出係数の減少と大きな斜め角度で放出
される電子の減少による、放出角度分布の余弦分布からのずれを導く 。
表面仕事関数の減少と共に、低エネルギーの電子放出が顕著になり、電子放出係数は増
加し、放出エネルギ一分布は低エネルギー側へシフトする。大きな表面仕事関数では、低
エネルギーの電子放出の減少に加え、イオンによる励起電子のエネルギーが低いため、高
エネルギーの電子放出も減少する。
プラズマイオン衝撃による、壁材料からの実質的なイオン反射とスパッタリングの特性
に関する情報を得るため、プラズマと対向壁間のSOL(Scrape0百Layer)内の粒子輸送を含
むシミュレーションを、壁材料の組成と深さ分布が変化しない場合(スタティックモデル)
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と変化する場合(ダイナミツクモデル)について行った。
(1)イオン反射とスハッタリング(スタティックモデル)
反射粒子とスパッタリング粒子共にSOL内においてイ オン化し、回転しながら移動する
ので、壁表面上に再堆積しやすい。質量が重く、荷電状態が低く、低エ不ルギーのイオン
程、 SOL内で、短いイオン化平均自由行程と大きな回転半径を持つので再堆積しやすい。プ
ラズマイオンとしてCイオンが、壁材料候補である C表面とw表面を衝撃した場合、反射
したCイオンは再堆積し難く、スパッタリングされたW原子の殆どは再堆積する。再堆積
は、低エネルギーのスパッタリング粒子を減少させ、スパッタリング率を低減するため、
特に重い材料表面の実質的な損耗を減らす。低い荷電状態の重いイオンは、 1回転以内に
表面に再堆積する。高い荷電状態のイオンと高エネルギーで反射したイオンは、スパッタ
リング、または反射された位置から磁力線に沿って多数回回転しながら移動し、最終的に
プラズマ中に入るイオンと発生位置からかなり離れた位置に堆積するイオンに分かれる。
(2)イオン注入と表面損耗(ダイナミックモデル)
CイオンがW表面を衝撃した場合、衝撃中のCイオンの注入は、スパッタリングされる
W原子と反射する Cイオンを減少させ、先に注入されたC原子の付加的なスパッタリング
を引き起こす。放出粒子の表面上への再堆積により、 W原子のスパッタリングは更に減少
し、注入されたC原子のスパッタリングは更に増加する。高いSOLプラス、マ温度(100[eV]) 
では、 SOL内の放出粒子の輸送が含まれない場合には、表面が損耗されるが、含まれる場
合には、厚いC層がW表面上に形成される。SOL内の放出粒子の輸送が含まれない場合、
衝撃するCイオン束の増加に従い、低いSOLプラズマ温度(s30[eV])では、 W表面へのCの
堆積が顕著で、中間のSOLプラズマ温度(50、70[eV])で、は、損耗か ら堆積への遷移が生
じ、高いSOLプラズマ温度(100[eVJ)で、は、表面の大きな損耗は抑制される。SOL内の放出
粒子の輸送を含む場合、スパッタリングされてイオン化した、主にCイオンの再堆積のた
め、全てのSOLプラズマ温度(10-100[e V])で堆積のみが生じる。
(3)多種イオン同時衝撃(ダイナミックモデル)
SOLのプラズマ温度が40[eV]で、プラズマ粒子の大部分を構成している燃料のかと、不
純物イオンのC3+と()3+がW表面を同時衝撃するとき、 SOL内の放出粒子の輸送を含まない
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場合、 D+や()3+の衝撃イオン束に占める割合が増加するに従い、 D+や03+による、 W~こ注
入されたCやWの付加的なスパッタリングが増加するため、堆積相から損耗相への遷移が
生じるc)SOL内の放出粒子の輸送を含む場合、放出粒子の再堆積のため、 W表面上にCの
厚い堆積層が生じやすく、 D+、C3+、()3+が同時衝撃するときでさえ、表面損耗は殆ど生
じない。この結果は、プラズマイオン温度、プラズマイオン束、プラズマ中のイオン濃度
等に依存する。D、c、oの化学的変化、特にCや0の化学スパッタリング、照射促進
華、昇華による損耗等の効果をシミュレーションモデルに含む必要がある。
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学位論文題
計算機シミュレーションによるイオン・固体表面相互作用に関する研究
審査結果の要己
現在の核融合研究は、磁気閉じ込め型装置によって核融合原子炉の炉心プラズマと同等
の超高温プラズマの発生を実現し、重水素と三重水素を用いて数MWの核融合出力を得てい
る。しかし、この条件が維持できるのはわずか数秒間で、プラズマ中の不純物増加によっ
て高温維持が不可能になり核融合反応が止まる。この不純物混入に決定的な役割を果たし
ているのが炉心プラズマと炉壁との聞に存在する周辺プラズマと壁材料との相互作用であ
り、その理解と制御こそが核融合反応の定常維持達成の鍵と考えられている。本論文は、
周辺プラズマ中の低エネルギー(dOkeV)イオンの衝撃によって起こる壁表面からの粒子放出
過程(電子放出、イオン反射、スパッタリング)を計算機シミュレーションによって研究
した成果を述べている。
第2章では、荷電粒子の固体内での弾性衝突と非弾性衝突の理論を概観し、種々の固体
内でのイオン及び電子の衝突断面積を計算し、特に本研究のような低エネルギーで支配的
な弾性衝突については、部分波展開法に固体内原子ポテンシャルを適用して従来より厳密
に計算している。この衝突断面積を基に、イオンや電子の固体内の衝突過程をモンテカル
ロ法で計算するシミュレーションコードを開発し、第3章で電子放出を、第4章でイオン
反射とスパックリングについて議論している。電子放出については、特にその統計的振る
舞いを明らかにしたことは、国外でも評価されている。また、イオン反射とスパッタリン
グについては、まず、団体内での衝撃イオンの蓄積とミキシングによる表面組成変化を考
慮した動的シミュレーションコードを開発したことが評価できる。さらに、放出された粒
子の周辺プラズマ中でのイオン化と閉じ込め磁界の影響を含めた複合的シミュレーション
コードを開発し、核融合装置内のダイパータやリミタにおける周辺プラズマの不純物スク
リーニング効果を詳細に検討したことも本研究の重要な成果である。この効果は、共同研
究を進めているTEXTOR装置(ドイツ)でも観測されており、本研究と関連した実験が計
画されている。
以上本研究は、核融合装置におけるプラズマ・壁相互作用に関して重要な成果を得てお
り、本論文は博士(工学)の学位授与に値するものと判定する。
